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Yaruiletken Yapay Grafen Nanosistemlerde
Nagaoka Feromanyetizmasi

A. Devrim Giiclii

Lzmir Yiiksek Teknoloji Enstitiisii Fizik Boliimii, 35430 Lzmir

Bu calismada, GaAs/AlGaAs kuantum kuyular iizerine nanoyapilandirilmis yariiletken yapay grafen
sistemlerinde Nagaoka ferromanyetizmasinin ortaya ¢ikisini, yiiksek hassasiyetli Varyasyonel Monte Carlo
(VMC) ve Diflizyon Monte Carlo (DMC) yontemleriyle gosteriyoruz. 42 noktalt hegzagonal orgii
geometrisinde, elektron sayisinin yart doluluk seviyesinden +1 degistirilmesiyle AFM — FM faz gegisi
gozlemlenmekte ve bu gecisin gerceklesmesi i¢in Hubbard parametresi U/t =~ 60 kritik esik olarak
belirlenmektedir. Coulomb sagilma terimlerinin FM fazi kararli kildigi, Tam Kosegenlestirme (ED)

hesaplariyla da dogrulanmaktadir.

Nagaoka ferromanyetizmasi, yar1 dolu bir kafeste
tek bir boslugun tam spin polarizasyonuna yol
actigmmi ongoren, Hubbard modeli cercevesinde
matematiksel olarak kanitlanmis bir olgudur.
Ancak bu fenomen, biiylik Ol¢ekli ve gergekei
sistemlerde bugiine kadar gozlemlenememistir.
Mevcut calismalar yalnizca 2x2 boyutundaki
elektrostatik kuantum nokta dizileriyle ve optik
kafeslerle sinirli kalmig; Coulomb etkilesiminin
tam  katkistim  igeren  ger¢ek¢i  modeller
incelenmemistir.[1]

Diger yandan, yapay grafen (YQG), AlGaAs/GaAs
kuantum kuyular1 iizerine nanoyapilandirilmig
kuantum nokta dizileriyle olusturulan ve
ayarlanabilir Dirac fizigine olanak taniyan giiclii
bir kuantum simiilatorii platformudur. Bu
sistemlerde U/t ~ 100 mertebesinde Hubbard
parametresi ongoriilmekte olup bu deger, giiclii

korelasyon rejiminin  incelenmesine  imkan
tanimaktadir [2,3].
Sekil 1’de 42 noktali hegzagonal Orgii

geometrisinde  yaptigimiz VMC ve DMC
hesaplamalarindan elden ettigimiz  spin-spin
korelasyon fonksiyonunun kuyu potansiyeli
derinligine gore degisimini gdsteriyoruz. Kuyu
potansiyel derinligi |Vo| artikga U/t degeri de artar.
42 elektronlu yari-dolu orgiide metalik fazdan
antiferomanyetik faza gegis gortilirken, 41
elektron i¢in, yani orgiiye bir bosluk eklendiginde
feromanyetik faza bir gecis oldugu, yani Nagaoka
feromanyetizmasimin tetiklendigi goriilmektedir.
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Sekil 1: Spin-spin korelasyon fonksiyonunun kuyu
potensiyeli derinligine gore degisimi

Kuantum Monte Carlo sonuglarimizi desteklemek
icin yaptigimiz tam kosegenlestirme
hesaplamalarimiz da benzer sonuglar vermekte ve
Coulomb sacilma terimlerinin FM faz1 kararl kildig
gozlenmektedir. Bu ¢aligmamiz, uzun-menzilli ve
sacilma etkilesimlerini tam olarak hesaba katan
gergekei Hamiltoniyen modeli ¢ercevesinde, tek
elektron eklenmesi/¢ikarilmasiyla tetiklenen
Nagaoka ferromanyetizmasinin biiylik 6lcekli kati
hal sisteminde var oldugunu ilk kez ortaya
koymaktadir.

Tesekkiir: Bu ¢alisma 119F119 nolu 1001 projesi ile TUBITAK tarafindan desteklenmistir.

Kaynakga:

1. Dehollain JP, Mukhopadhyay U, Michal VP, Wang Y, Wunsch B, Reichl C, Wegscheider W, Rudner MS,
Demler E and Vandersypen LMK, Nature 579 528 (2020).

2. Oztarhan G, Potasz P, Giiclii AD, 2D Materials 13, 015012 (2026).

3. Kul EB, Oztarhan G, Ciar MN, Giiclii AD, Physical Review B 112 155101 (2025).
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2B Malzemelerde Polariton Destekli Dogrusal Olmayan Optik Yanit

Fadil iyikanat

Dokuz Eyliil Universitesi-Fizik Béliimii, 35160 Izmir

Malzemelerin  optik yanitin1  belirleyen temel yontemler (6rmegin  GW  ve Bethe—Salpeter
mekanizmalarin anlasilmasi, disiik 151k siddeti denklemi) dahil olmak iizere ¢esitli ilk-prensipler
esiklerinde dahi belirgin dogrusal olmayan optik yaklasgimlarim1 ~ kullanarak, ele alman 2B
yanit sergileyen sistemlerin tasarlanmasi ve bu malzemelerin ayrintili elektronik, titresimsel ve optik
sistemlerin  potansiyel uygulamalarmin ortaya ozelliklerini  ortaya  koyuyoruz.  Ardindan,
cikarilmas: acisindan kritik oneme sahiptir. Iki polaritonlarin 11k ile etkilesimini gesitli yaklagimlar
boyutlu (2B) malzemelerde Coulomb perdelemesinin altinda dikkate alarak sistemin hareket denklemini
azalmast ve kuantum smirlama etkilerinin kuruyoruz. Bu denklemi zaman alaninda veya
giliclenmesi, optik spektrumda belirgin foton— pertiirbatif yaklasimlar gercevesinde ¢ozerek, ilgili
polariton etkilesimi izlerinin ortaya ¢ikmasma yol malzemenin dogrusal optik yamitin1 ve ikinci ile
acmaktadir. Bu durum, 2B malzemelerde dogrusal liclincli harmonik tiretimine karsilik gelen dogrusal
olmayan optik yanitta polaritonik etkilerin roliine olmayan duyarliliklarini elde ediyoruz.

yonelik yogun bir arastirma ilgisi dogurmustur [1,2]. Ozetle, calismalarimiz polaritonlarin B
Bu konusmada, 2B malzemelerde dogrusal olmayan malzemelerde dogrusal olmayan optik yanit1 belirgin
optik  yamitin  mikroskobik  kokenlerini  ve sekilde giiclendirdigini gostermektedir. Bu sonuglar,
polaritonlarin bu siireclerdeki belirleyici roliinii polaritonlarin genis bir optik spektrum araliginda
tartigacagiz [3-5]. Iyonik kristallerde fononlar, gegis dogrusal olmayan optik yanitin etkin ve ayarlanabilir
metali dikalkojenitlerinde (TMD’ler) eksitonlar ve bicimde kontroliinii miimkiin  kildigim1  ve
ultra ince metal kristallerde plazmonlara odaklanarak optoelektronik ile kuantum optigi uygulamalari i¢in
(bkz. Sekil 1), bu sistemlerdeki 1s1k—madde onemli firsatlar sundugunu gostermektedir.

etkilesimlerini  sistematik olarak inceleyecegiz.
Yogunluk fonksiyoneli teorisi (DFT) ve DFT Gtesi

Exciton Polaritons in Phonon Polaritons Plasmon Polaritons
TMDs in Tonic Crystals in Ultrathin
Metal Crystals

\nf%f’/ﬂf/[/’.’/‘m‘

Sekil 1: Genis bir 2B malzeme yelpazesi (TMD ler, iyonik kristaller ve ultra ince metal kristaller dahil) tarafindan
desteklenen eksiton, fonon ve plazmon polaritonlarimin sematik gésterimi. Fotonlarin bu polaritonlarla etkilegimi;
kalinhigin degistirilmesi veya heteroyapilarin olusturulmasi gibi ¢esitli mekanizmalarla ayarlanabilir. Bu durum, farkl
tiirlerde ultrahizli siireglerin ortaya ¢ikmasina ve dogrusal olmayan optik yamitin belirgin sekilde gii¢clenmesine yol acar.

Kaynakc¢a
1. X. Guo et al., "Polaritons in Van der Waals Heterostructures", Adv. Mater. 35, 2201856 (2022).
2. I. Gu et al., "Enhanced nonlinear interaction of polaritons via excitonic Rydberg states in monolayer WSez",
Nat. Commun. 12, 2269 (2021).
3. F. lyikanat, A. Konecna ve F. J. Garcia de Abajo, "Nonlinear Tunable Vibrational Response in Hexagonal
Boron Nitride", ACS Nano 15, 13415-13426 (2021).
4. Y. Wang, F. Iyikanat et al., "Optical Control of High-Harmonic Generation at the Atomic Thickness", Nano
Lett. 22, 8455-8462 (2022).
5. A.Rodriguez Echarri, F. Iyikanat et al., "Nonlinear Photoluminescence in Gold Thin Films", ACS Photonics
10, 2918-2929 (2023).
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Aktif Schrodinger Denkleminin Spektral Analizi ile Olasilik Dagilimlarinin
Yeniden Olusturulmasi

2Giirsoy B. Akgiic

! zmirEkonomi Universitesi, Fizik Boliimii )
’Karmasik Sistemler Arastirma ve Uygulama Merkezi (EKOKARSIM), Izmir Ekonomi Universitesi

Modern skor tabanl iiretken modeller (SGM'ler), genellikle termal denge siireglerine ve agir sinir agi
egitimlerine dayamir. Bu c¢aligmada, iiretken modelleme siirecini dengeden uzak aktif madde
fizigi iizerinden yeniden kurguluyoruz.

Aktif Ormnstein-Uhlenbeck (AOUP) dinamiklerini ve UCNA yaklagimim kullanarak, asimetrik Fokker-
Planck denklemini Hermitik bir Schrodinger denklemine esliyoruz. Bu spektral doniisiim sayesinde, ters-
zamanli difiizyonu yonlendiren skor fonksiyonunu veri egitimine (data-driven training) ihtiya¢ duymadan
tamamen analitik olarak elde ediyoruz.

Cift kuyulu ve Rosenbrock gibi karmasik potansiyellerde gosterdigimiz iizere, aktif giiriiltii pasif
sistemlerdeki kinetik tuzaklanmayi asarak karmasik olasilik dagilimlarinin yiiksek hassasiyetle yeniden
olusturulmasini saglamaktadir.
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Ultrahizli ve Elektro-Optik Kontrol ile Yeniden Yapilandirilabilir Kuantum
Plazmonik Sistemler

Ramazan Sahin*'?

! Astronomi ve Uzay Bilimleri Boliimii, Atatiirk Universitesi, 25240, Erzurum, Ti tirkiye
’T tirkiye Ulusal Gozlemevleri, TUG, 07058, Antalya, Tiirkiye

Goriiniir dalgaboyu araliginda plazmonik sistemlerin dinamik olarak kontrol edilebilmesi, yeni nesil
nanofotonik cihazlar ve kuantum teknolojilerinin gelistirilmesi agisindan kritik bir rol oynamaktadir. Bu
calismada, plazmon-yayici etkilesimlerinin hem tamamen optik hem de elektro-optik yontemlerle kontroliinii
bir araya getirerek, optik frekanslarda ¢alisan kuantum plazmonik sistemler i¢in yeniden yapilandirilabilir
ayarlama stratejileri sunulmaktadir.

Ultrakisa lazer darbeleri kullanilarak lokalize ve yayilan
plazmon modlarinin etkin bi¢gimde uyarilmasi saglanmakta
ve bu sayede olaganiistii optik gegirgenlik (EOT) iizerinde
hem spektral hem de zamansal kontrol
gerceklestirilmektedir. Ug boyutlu FDTD simiilasyonlari ve
kuantum osilatér modellemeleri, darbe siiresi ve spektral
bant genisliginin uygun sekilde ayarlanmasiyla EOT
siddetinin ii¢ mertebeye kadar artirilabildigini ve plazmon
omiirlerinin  yaklasik 100 fs  seviyesine kadar
uzatilabildigini gostermektedir. Buna ek olarak, plazmonik
nanoyapilara voltaj ile ayarlanabilen kuantum yayicilarin
entegre edilmesiyle, sabit dalga boylarinda genis bantlh
spektral ayarlama saglanmakta ve EOT sinyallerinde yine
i¢ mertebeye varan modiilasyon elde edilmektedir.
Kuantum yayicilarin gorece uzun Omiirlii yapisi, kisa
Omiirli dogrusal olmayan plazmon modlarinin yasam

Caligmanin devaminda, optik Stark etkisi kullanilarak hem
rezonans dis1 hem de rezonans kosullarindaki plazmon-
yayict etkilesimlerinde pleksitonik modlarin faz uyumlu
kontrolii teorik olarak ortaya konmaktadir. Rezonans dist
durumda, Stark alani {i¢ seviyeli kuantum yayicidaki
dejenerasyonu kaldirarak pleksitonik durumlari rezonansa
yaklagtirmakta ve Stark kaynakli seffaflik olusumuna
olanak saglamaktadir. Ayrica, kiigiik Stark kaymalar1 bile
vakum Rabi boliinmesinde belirgin degisimlere (350
meV’ye kadar) yol agarak fotoliiminesansin etkin bi¢cimde
kontrol edilmesini miimkiin kilmaktadir. Rezonans
durumunda ise optik Stark etkisi, Mollow {i¢liisii benzeri
yapilarin  olugsmasina ve girisim temelli  kontrol

mekanizmalarinin  ortaya ¢ikmasina neden olmakta;
gozlenen Stark boliinmesi 491 meV seviyesine kadar
ulasabilmektedir.

stiresini  yaklastk 129 fs’ye kadar uzatabilmektedir.

o
. ‘ —L;

8roaoband uitrashort puise nn ning ran)

Sekil 1: (a) Nanodeligin icine yerlestirilmis QF ile EOT yapisunin sematik diyagrami (b) Ultrakisa darbenin farkls spektral
bant genislikleri icin gegirgenlik spektrumlart (c) QE'nin farkli seviye araliklart (Leg) icin gecirgenlik spektrumlari. (d) Au
bow-tie nanoanten ve voltaj ayarlanabiliv QF'nin hibrit kuantum plazmonik sistemi (e) Zayif ve giiclii etkilesim rejiminde
Stark alanmin farkly degerleri icin ayar bozma fonksiyonu olarak Stark ayarl pleksitonlarin PL spektrumlari.

Elde edilen sonuglar, nanometre 6lgeginde 15181n dinamik olarak kontrol edilmesine yonelik giiglii bir yaklagim sunmakta ve
algilama, goriintiileme ile entegre fotonik uygulamalarinda yiiksek derecede ayarlanabilir plazmonik sistemlerin
gelistirilmesine zemin hazirlamaktadir. Sonuglarimiz, nanometre dlgeginde 15181n dinamik manipiilasyonu i¢in dayanakli
stratejiler sunarak, algilama, goriintiileme ve entegre fotonik uygulamalarinda ayarlanabilir plazmonik cihazlar i¢in yol
agmaktadir.

Anahtar Kelimeler: Yiizey Plazmon Rezonansi, Olagandisi Optik Gegirgenlik, Stark etkisi, Kuantum Yayici
R.S., TUBITAK’m 121F030 ve 123F156 numarali projelerinden saglanan destek i¢in tesekkiir etmektedir.

Kaynakc¢a

1. H. Asif, M. E. Tasgin ve R. Sahin, “All-optical control of ultrafast plasmon resonances in the pulse-driven extraordinary
optical transmission”, J. Opt. 25, 075501 (2023). (Editor’s Pick)

2. H. Asif, A. Bek, M. E. Tasgin ve R. Sahin, “Voltage-controlled extraordinary optical transmission in the visible regime”,
Phys. Rev. B. 109, 125425 (2024).

3. H. Asif ve R. Sahin, “Stark control of plexcitonic states in incoherent quantum systems”,
023713(2024).

Phys. Rev. A. 110,
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Sifir-Yansimali Optik Metayiizeylerin lyilestirilmesi ve Klinik Adaptasyonu

Serap Aksu
Koc Universitesi- Fizik Boliimii, 34450 Istanbul

Sifir yansimali metaytizeyler sivi biyopsi temelli diagnostik uygulamalar i¢in gelecek vaat etmektedir. Fakat
metaylizeylerin klinik ¢aligmalara uyarlanmasinda belli sorunlar bulunmaktadir. Bu ¢aligmada belirledigimiz
problemleri analiz ederek ¢oziimler dneriyoruz. Bu dogrultuda, metaytizeyleri minimum optik kayba sahip
optimize edilmis yapisma (adhezyon) katmanlar1 kullanarak iiretiyoruz. Modifiye edilmis lazer litografisi
kullanarak bu yiizeylerin genis alanli ve homojen nanofabrikasyonunu gergeklestiriyor ve serum iginde beyin
metastazi ile iligkili biyobelirteglerin tespitini gosteriyoruz.

Altm ince film kullanan sifir yansimali
metaylizeyler essiz bir algilama hassasiyet sunar
ancak "yapisma-optik kayip" dengesi sorunuyla
kars1 karsiyadirlar. Titanyum (Ti) gibi
geleneksel yapisma katmanlar1  stabiliteyi
artirirken optik performansi diistirmektedir. Biz,
aliminyumu (Al) hem mekanik stabilite hem de
minimum optik kayip saglayan en iyi sonug
olarak tanimliyoruz. Aliiminyumun, yapisma
katmani icermeyen altin filmlerle yarisacak

diizeyde yakin alan tepkileri sagladigim
gosteriyoruz. Optimum yapigma katmanini
belirlemek i¢in  detayli  bir  arastirma

gerceklestirildi. Metayiizeyler, modifiye edilmis
lazer interferans litografisi kullanilarak genis
alanlarda iiretilmistir. Nanoyapilarm optik ve
metrik homojenligi Sl¢lilmiis ve elektron 1sim1
litografisi (EBL) ile iiretilenlerle
karsilagtirilmigtir. Son olarak, bu platformun
klinik uygunlugunu, beyin metastaz ile iliskili
proteinlerin ultra hassas tespiti ve zorlu gevresel
kosullara  dayanma  yetenegi  iizerinden
kanmitlayarak; saglam ve tasmabilir yeni nesil
biyosensorlerin yolunu agiyoruz.

Yontemler: Sifir yansimali metayiizeyler, Ansys
Lumerical kullanilarak hesaplamali modelleme
yoluyla  tasarlanmustir. Nanofabrikasyon,
modifiye edilmis lazer interferans litografisi
[1,2] kullanilarak gercgeklestirilmistir.
Aliiminyum yapisma katmanlarinin kusursuz
emilim (perfect absorption) saglamadaki
avantajlarin1  vurgulamak i¢in nanodisk anten
mimarisine dayali dar bantl bir metal-yalitkan-
metal (MIM) sogurucu kullanilmistir [1,2].
Cihaz; 100 nm Au taban diizlemi, 40 nm SiO:
dielektrik ayirict ve 500 pm silikon taban
iizerinde yer alan periyodik Au nanodisklerin
(periyot: 650 nm; ¢ap: 180 nm; kalinlik: 40 nm)
st katmanindan
olusmaktadir. Stabilite ve

Kaynakc¢a
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Sekil 1: Snm kalinliginda farkli adhezyon
malzemelerinin optic kaliteye etkisi gosterilmigtir.

performansit  incelemek  icin  metal-yalitkan
arayiizlerine 2,5 nm ve 5 nm kalimliginda yapisma
katmanlar entegre edilmistir.

Deneysel sonuglar, Al'un altin nanodisklerin ve ince
filmlerin mekanik stabilitesini artirdigini, su akisi ve
40 kHz sonikasyon gibi zorlu kosullara dayandigini
gostermektedir. Ti ile karsilastirildiginda, Al tabanh
metayiizeyler daha yiiksek elektrik yakin alan
giiclenmesi sergileyerek yapisma katmani olmayan
yapilarin performansina oldukc¢a yakin sonuglar
vermektedir.  Bu  iyilestirme, Al  tabanh
metaylizeylerin en biiylik kirilma indisi tabanh
kaymayi (shift) {ireterek iistiin algilama performansi
sergiledigi 50 kDa proteinlerin tespiti yoluyla daha
da dogrulanmustir.

Sonugc: Aliiminyumun (AD), metaylizey
entegrasyonunda geleneksel yapigsma malzemesi olan
titanyumdan daha iyi performans gosterdigini
deneysel olarak kanitliyoruz. Genis alanhi iiretim,
metayiizeyler {lizerinde merceksiz  (lens-free)
tespitlere olanak saglamaktadir. Mithendislik {iriinii
metayiizeyler kullanilarak, 1 pg/ml kadar diisiik
konsantrasyonlardaki ilgili biyobelirtecler tespit
edilmisti

1. N.Koc, A. Belarouci, E. Oktem, S. Aksu, Objective-Free Ultrasensitive Biosensing on Large-Area
Metamaterial Surfaces in the Near-IR. ACS Appl Mater Interfaces 2024, 16(25):32516-32523
2. F. Ali, S. Aksu, A Narrow-Band Multi-Resonant Metamaterial in Near-IR. Materials 2020, 13(22):5140.

https://doi.org/10.3390/mal13225140.
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Cok Cisimli A¢ik Kuantum Sistemlerinde Senkronizasyon

Goktug Karpat

Sabanci Universitesi- Miihendislik ve Doga Bilimleri Fakiiltesi, 34956, Istanbul.

Bu ¢aligmada, yerel genlik soniimlemesine maruz kalan XX spin zincirlerinde senkronizasyonu inceliyoruz.
Modelin karanlik alt uzay yapisini analiz ederek, bu yapinin giirtiltiilii konumlar ve zincir uzunluguna bagh
basit bir aritmetik fonksiyonla belirlendigini gosteriyoruz. Yerel gozlenebilirler i¢in kapali bir ifade elde edi-
yor ve ug spinler arasinda kararli senkronizasyonun, keyfi baslangi¢c durumlari igin, ancak karanlik alt uzayin
tam olarak bir tek-uyarim 6zdurumu desteklemesi halinde ortaya giktigini gosteriyoruz. Ayni kosulun zincirin
ucundaki spinler arasinda sabit asimptotik dolasiklig1 da garanti ettigini ispatliyoruz.

Agik kuantum sistemlerinde gevreyle etkilesim
cogu zaman esevresizlige ve enerji kaybina yol
acar. Bununla birlikte, uygun simetri ve karanlik
alt uzay yapilan altinda gevresel etkiler yalnizca
bozucu bir mekanizma olmak zorunda degildir.
Bu caligmamizda, yerel genlik soniimlemesine
maruz kalan ¢ok cisimli bir XX spin zincirinde
senkronizasyonun hangi sartlar altinda ortaya
ciktigini inceliyoruz. Temel sonuglardan ilki,
senkronizasyonun dogrudan karanlik alt uzayin
yapist tarafindan belirlendigidir.

Ele aldigimiz modelde N adet iki seviyeli sistem,
en yakin komsu XX etkilesimiyle baglanmistir
ve ¢evre zincirin belirli konumlarimi yerel olarak
etkilemektedir. Yerel genlik soniimlemesi, bu
konumlarda genligi olmayan olan tek uyarimh
6zdurumlan etkilemez. Dolayisiyla uzun zaman
dinamiginde yalnizca bu karanlik 6zdurumlar ve
taban durumu kalir. Giiriiltiilii konumlar olan m;
icin tek uyarimli karanlik 6zdurumlarin sayisi

r =0BEB(N + 1,my,my,..,my) — 1,

seklinde bir aritmetik kosulla bulunur. Bu ifade,
aslinda giiriiltiilii bolgelerde diigiim olusturan ve
bu nedenle de genlik soniimlenmesinden higbir
sekilde etkilenmeyen modlar1 saymaktadir.

Calismamizin ikinci temel sonucu ise zincirde
gozlemlenebilir biiytikliikler i¢in (6rnegin belirli
bir yondeki spin-1/2 beklenen degerleri) kararh
senkronizasyonun ancak ve ancak uzun zaman
dinamiginde yalnizca bir tek-uyarimli karanlik
0zdurum olmast durumunda zincirin baslangic
halinden bagimsiz bir sekilde ortaya ¢ikmasidir.
Bagka bir deyisle, gosteriyoruz ki r = 1 olarak
oldukca basit bir sekilde ifade edilen aritmetik
kosul, zincirin uglar1 arasindaki senkronizasyon
olusumu i¢in yeter ve gerek sarttir. Bu durumda

Kaynak¢a

zincirin ucundaki spinler ayni frekansta salinir
ve spin-1/2 beklenen degerleri de sabit bir genlik
orantyla birbirine baglanir. Buna karsilik, birden
fazla karanlik tek-uyarim 6zdurumu varsa, uzun
zaman dinamigi genel olarak ¢ok-frekansl hale
gelir ve senkronizasyon olusumu ve ozellikleri
baslangi¢ durumuna bagh olur.

Bahsettigimiz sonuglar, kuantum sistemlerinde
senkronizasyonun Hilbert uzayi i¢inde bulunan
karanlik alt uzaylarin geometrik ve spektral ya-
pisindan kaynaklanan bir fenomen oldugunu
gostermektedir. Ayrica ayn1 mekanizma, uzun
zaman rejiminde zincirin u¢ noktalarinda olan
spinler arasinda sabit bir degere sahip kuantum
dolasiklig1 olugsmasina da yol agmaktadir.

Spectrum (a)
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Yerel genlik soniimlenmesi altindaki N = 11 uzunluklu
XX spin zincirinde ug¢ spin senkronizasyonu. Giiriiltii
zincirin orta konumuna, m = 6, uygulanmigtir. Mavi ve
kirmizi egriler swrasiyla sol ve sag uglardaki spinlerin
(oD) ve (oUD) beklenti degerlerini, yesil kesikli egri ise
senkronizasyon élciitiinii gostermektedir. Ustteki zincir
semast giirtiltiilii konumu, sol iistteki ek grafik ise baskin
frekans bilesenlerini gostermektedir.

1.  Synchronization in a dissipative quantum many-body system, B. Cakmak, K. Siimer, S. Campbell, G.

Karpat, arXiv:2604.18707 (2026).
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Diizlemsel Josephson eklentilerinde topolojik stiperiletkenlik 6l¢iimii ve
stiperiletken diyot etkisi

Barnis Pekerten
University at Buffalo (SUNY), Buffalo, NY 14260, ABD

Diizlemsel Josephson eklemleri, Majorana bagli durumlarinin manipiilasyonu yoluyla hataya dayanikli kuantum
hesaplamay1 miimkiin kilabilecek topolojik stiperiletkenligi barindirmak igin bir platform saglar. Neredeyse
milkemmel arayiiz gecirgenligine sahip olacak sekilde iiretilebilen bu Josephson eklemlerinin standart bir modeli,
basit ve evrensel bir davranis ongdriir: Zeeman alaninin tek bir kritik degerinde sistem, bir r faz sigramasi ve kritik
stiperiletken akimda bir minimum ile karakterize edilen bir topolojik gegise ugrar; faz farki ve Zeeman alaninin
bir fonksiyonu olarak elmas seklinde bir topolojik bolge olusturur. Bizler, bu basit modelden farkli olarak,
miikemmel arayiiz gecirgenligi durumunda bile, sonlu boyutlu veya spin-orbit etkilesimi ve manyetik alan yoniiyle
belirlenen esydnsiiz bir sistem i¢in ¢ok daha zengin ve evrensel olmayan bir davranig buluyoruz. Bunun disinda
Josephson eklemlerinin, tersinmeyen tasinimin ve siiperiletken diyot etkisinin ¢arpici bir drnegini sergiledigini
buluyoruz ve diyot etkisinin hangi yonelimlerde maksimize edildigini ifade ediyoruz. Bu etkilerin gérece basit bir
akim-faz baglantis1 Sl¢limiinden dahi ¢ikarilabildigini gosteriyoruz. Ayrica mikrodalga spektroskopisindeki
gelismelerden yararlanarak, topolojik siiperiletkenligin olas1 mikrodalga imzalarini tanimlamak amaciyla bir RF-
SQUID igine yerlestirilmis Al/InAs tabanli diizlemsel Josephson eklemlerini ele aliyoruz. Cok sayida Andreev
bagli durumuna sahip genis bir diizlemsel Josephson ekleminde bile, boyle bir topolojik imzanin mikrodalga
stirliciniin rezonans frekans1 kaymasinda ayirt edilebilir oldugunu gosteriyoruz. Bulgularimiz, gelecekteki
stiperiletken spintronik arastirmalarina yol gosterici olmakta ve Abelyen olmayan istatistiklerin deneysel olarak
tespit edilmesi ile 6lgeklenebilir topolojik kuantum hesaplamanin uygulanmasi yoniinde 6énemli bir adim teskil
etmektedir.

Kaynakc¢a

1. B. Pekerten, J. D. Pakizer, B. Hawn, and A. Matos-Abiague, Anisotropic topological superconductivity in
Josephson junctions, Phys. Rev. B 105, 054504 (2022).

2. N. Lotfizadeh, W. Schiela, B. Pekerten, P. Yu, W. Strickland,A. Matos-Abiague, and J. Shabani,
Superconducting diode effect sign change in epitaxial Al-InAs Josepshon junctions, Commun. Phys. 7, 120
(2024).

3. B. Pekerten, D. Branddo, B. Bussiere, D. Monroe, T. Zhou, J. E. Han, J. Shabani, A.-M. Abiague, and 1.
Zuti¢, Beyond the standard model of topological Josephson junctions: From crystalline anisotropy to finite-
size and diode effects, Appl. Phys. Lett. 124, 252602 (2024).

4.  B. Pekerten, D. Brandao, B. H. Elfeky, T. Zhou, J. E. Han, J. Shabani, and 1. Zutic, Microwave signatures of
topological superconductivity in planar Josephson junctions, Phys. Rev. B 110, 6 (2024).

5. B.H. Elfeky, K. Dindial, D. S. Brandao, B. Pekerten, J. Lee, W. M. Strickland, P. J. Strohbeen, A. Danilenko,
L. Baker, M. Mikalsen, W. Schiela, Z. Liang, J. Issokson, I. Levy, 1. Zuti¢, and J. Shabani, Microwave
Andreev bound state spectroscopy in a semiconductor-based planar Josephson junction, Phys. Rev. Research
7, 013248 (2025).

6. B. Pekerten, A. C. Prasannan, and A. Matos-Abiague, Signatures of Topological Superconductivity and
Josephson Diode Effects on the Magnetocurrent-Phase Relation of Planar Josephson Junctions,
arXiv:2603.07638.

7. A. C. Prasannan, B. Pekerten, N. Alashkar, and A. Matos-Abiague, Anisotropic Superconducting Diode
Effect in Planar Josephson Junctions, arXiv:2604.17594.
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Rastgele Alan Ising Modelinin Kritik Yavaslamasi ve Karmasik Alinganligi

L*Dicle Yilmaz, 'Giil Giilpinar, *Songiil Oziim

!Fizik Boliimii, Dokuz Eyliil Universifesi, 35390, Lzmir, Tiirkiye
?Alaca Avni Celik Meslek Yiiksekokulu, Hitit Universitesi, 19600, Corum, Tiirkiye

*yilmaz.dicle@ogr.deu.edu.tr

Bu calismada, rastgele alanli Ising modelindeki manyetik durulma siiregleri, tersinmez termodinamige dayanan
fenomenolojik bir cergeveyle incelendi. Oncelikle bimodal dagilima uyan rastgele manyetik alan varliginda
sistemin faz gecis 6zellikleri ortalama alan yaklasimi altinda analiz edildi [1]. Dinamik analizler, bimodal rastgele
alan etkisini igeren, serbest enerjiye dayanan Landau-Khalatnikov denklemlerinin sayisal ¢oziimleri ile
gergeklestirildi. Karakteristik durulma zamaninin (7) siirekli gecisler yakininda iraksama sergileyerek "kritik
yavaglama" olgusunu dogrulamasina karsin, siireksiz gegislerde birinci dereceden faz degisimlerinin dogasiyla

uyumlu sonlu atlamalar sergiledigi saptandi.

Caligmanin ikinci agamasinda, sistem periyodik bir dig
alana tabi tutularak kararh hal ¢éziimlerine ulagildi ve
AC manyetik alinganlik ifadesi elde edildi:
xc(0,0) = x2(0,0) —iy;(0,0) .Bu baglamda,
enerjinin sistem biinyesinde depolanmasini temsil
eden dispersiyon, y; ile verilen enerji kayiplarini
simgeleyen absorpsiyon, y, katsayilariin sicaklik ve
frekansa bagli degisimleri, ikinci dereceden, birinci
dereceden ve iiclii kritik nokta yakininda detaylica
incelendi.

Elde edilen bulgular, alimganlik bilesenlerinin diisiik
frekanslarda (ot « 1) simetrik iraksamalar, yiiksek
frekanslarda(ct >> 1) ise karakteristik cukur ve tepe
noktalar1 sergiledigini gostermektedir. Statik ve
dinamik alinganlik sonuglari arasindaki tam uyum,
kullanilan modelin dogrulugunu teyit etmekte ve
rastgele alanlarm  sistemde yarattifi  pinning
(civilenme) etkisiyle spinlerin dis manyetik alana
uyum saglama yetenegini kisitlayarak dinamik kaybi
arttirmaktadir [2]. Bu sonuglar, diizensiz manyetik
sistemlerdeki kararli hal tepki mekanizmalarina dair
onemli i¢goriiler sunarken, duragan hal istatistiksel
fizigi gercevesinde siiriilen sistemlerin anlagilmasina
katki saglamaktadir.

Kaynakc¢a
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Sekil 1: Bimodal rastgele alan Ising Modelinin

dispersiyon ve absorpsiyon faktorlerinin disik ve
yiiksek frekans rejimlerindeki tiglii kritik davranisi.

1. A. Aharony, “Tricritical points in systems with random fields”, Phys. Rev. B 18, 3318-3327 (1978).
M. Gofman, J. Adler, A. Aharony, A. B. Harris, M. Schwartz, “Critical behavior of the random-field Ising model”, Phys.

Rev. B 53 (10), 6362-6384 (1996).
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Antiferromanyetik Olarak Baglanmis Cift Katmanli Nanosistemlerde
Skyrmion-Meron Evrimi
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Bu calisma, skyrmionlar ve meronlar gibi topolojik manyetik yapilarin olusumunu ve kararliligini
incelemektedir. Monte Carlo simiilasyonlar1 kullanilarak, antiferromanyetik katmanlar arasi etkilesime sahip
¢ift katmanli bir manyetik sistem analiz edilmistir. Elde edilen bulgular, iki katmanin birbirine zit topolojik
yar1 pargacik konfigilirasyonlar1 olusturacak sekilde eslenik davrandigini gostermektedir. Sistemin davranisi,
hem harici manyetik alanin yoklugunda hem de uygulanan alan altinda incelenmis; bu sayede topolojik
yapilarin ortaya ¢ikma, doniisme ve faz gegis kosullari belirlenmistir. Sonuglar, farkli topolojik fazlar
arasindaki gegisleri kontrol eden anizotropi rejimlerini ortaya koyarak, bu tiir manyetik yapilarin kontroliine

yonelik 6nemli bilgiler sunmaktadir.

Manyetik skyrmionlar, manyetizasyon
yapisinda ortaya ¢ikan, topolojik olarak korunan
ve vortex benzeri spin konfigiirasyonlartyla
karakterize edilen nanoskopik yapilardir. Bu
yapilar, kii¢lik boyutlar, yiiksek kararliliklar ve
diistik akim yogunluklariyla kontrol
edilebilmeleri sayesinde dikkat c¢ekmektedir.
Geleneksel manyetik yapilara kiyasla ¢ok daha
diisiik enerji gereksinimiyle hareket ettirilebilen
skyrmionlar, enerji verimli veri depolama ve
isleme teknolojileri i¢in 6nemli bir adaydir. Bu
baglamda skyrmionics, skyrmion tabanh
sistemlerin ~ spintronik ve nanoelektronik
uygulamalarda kullanimini kapsayan gelismekte
olan bir aragtirma alanidir. Skyrmionlarin birkag
nanometre dlgegine kadar kiigiilebilen boyutlart
ve dis etkilere kars1 dayanikli yapilari, onlar
gelecegin yiiksek yogunluklu ve diisiik giic
tiketimli ~ bilgi  tasiyicilann  olarak  One
cikarmaktadir [1,2]. Meronlar ve antimeronlar
ise topolojik olarak skyrmionlardan ve
antiskyrmionlardan farklidir [3].

Kaynakc¢a

Bu calismada, skyrmionlar ve meronlar gibi topolojik
manyetik yapilarin kararliligini ve doniistimiinii
aragtirmak i¢in antiferromanyetik (AFM) katmanlar
aras1 degisim etkilesimine sahip bir ¢ift katmanh
sistemi incelemek iizere Monte Carlo simiilasyonu
kullanilmaktadir. Simiilasyon sonuglarimiz, kolay
diizlem anizotropisinin artmasinin skyrmion kristal
(SkX) fazim destabilize ettigini ve meron-antimeron
(MAX) kristal fazina gegcisi tetikledigini ortaya
koymaktadir [4].

Sonug olarak, ¢ift katmanh sistemler icin kapsamli
bir faz diyagrami sunularak, antiferromanyetik
olarak baglanmis sistemlerin, uygulanan bir alan
altinda olup olmamasina ve anizotropinin dogasina
bagl olarak ¢esitli topolojik yapilara (skyrmionlar,
meronlar veya ara ¢oklu-Q yapilar) ev sahipligi
yapabilecegini ve gelecekteki uygulamalar i¢in bu
yapilar1  kontrol  etme  yollar1  sundugunu
gostermektedir.

1. Skyrme, T.H.R.: A unified field theory of mesons and baryons. Nuclear Physics 31, 556569 (1962).

https://doi.org/10.1016/0029-5582(62)90775-7

2. Nagaosa, N., & Tokura, Y. (2013). Topological properties and dynamics of magnetic skyrmions. Nature

nanotechnology, 8(12), 899-911.

3. X.Z.Yu,etal., Transformation between meron and skyrmion topological spin textures in a chiral magnet,

Nature 564 (2018) 95.

Dogan, G., & Akinci, U. (2026). Skyrmion—meron transformation via an intermediate multi-Q state in a

bilayer chiral magnet. Journal of Magnetism and Magnetic Materials, 649, 174116.
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MnPS; Nanoseritlerinde Genislik ve Kenar Bagimli Ozelliklerin Incelenmesi

Kadir Can Dogan,' Maria Ramos,” Mehmet Yagmurcukardes,’ Marco Gobbi,” ve Hasan Sahin™*

! zmir Yiiksek Teknoloji Enstitiisti, Fizik Béliimii, 35430 Izmir, Tiirkiye
’Malzeme Fizigi Merkezi (Centro de Fisica de Materiales), 20018 Donostia-San Sebastidn, Ispanya
3 [zmir Yiiksek Teknoloji Enstitiisii, Fotonik Béliimii, 35430 Izmir, Tiirkiye
‘Sharjah Amerikan Universitesi, Sharjah, Birlesik Arap Emirlikleri

Bu caligmada, tek katmanli manganez fosfor trisiilfiiriin (MnPS3) bir boyutlu nanoseritleri, yogunluk
fonksiyonel teorisine dayali hesaplamalar ve deneysel Raman spektroskopisi olglimleri kullanilarak
incelenmistir. MnPSs tek katmanlarinin yiiksek simetrili kristalografik yonler boyunca kesilmesi, dort olast
nanoserit tipinin olugsmasina yol agmaktadir: Mn-Mn, P-P ve Mn-P kenarl1 koltuk tipi ile zikzak kenarl: tip.
Yapisal analizler, Mn-Mn veya Mn-P kenarl1 koltuk tipi nanoseritlerin genislige bagli S-S dimerizasyonuna
ugradigini, P-P kenarli nanoseritlerin ise egimli P-P dambullar olusturdugunu gostermektedir; bu 6zellikler
taramali tiinelleme mikroskobu goriintiilerinde dogrudan gozlemlenebilmektedir. Manyetik olarak, koltuk tipi
nanoseritler Néel veya dimerize Néel antiferromanyetik diizeni stabilize ederken, zikzak tipi nanoseritler, en
dar iki durum harig, genellikle ferromanyetik bir konfigiirasyonu tercih etmektedir. Elektronik bant yapisi
hesaplamalari, tiim koltuk tipi nanoseritlerin yar1 iletken davranis sergiledigini, en dar iki durum hari¢ tiim
zikzak tipi nanoseritlerin ise metalik oldugunu gostermektedir. Frekansa bagli Raman aktivite hesaplamalari,
MnPS; nanoseritlerin kenar tipini ayirt etmeye olanak taniyan karakteristik titresim modlariin varligini ortaya
koymaktadir. Bu modlar, S-S dimerlerinden, S-P baglarindan ve dimerlesmemis S atomlarindan
kaynaklanmakta olup, kenar yapisinin ayirt edici imzalar1 olarak gorev yapmaktadir. Elde edilen sonuglar,
MnPS; nanoseritlerin elektronik, manyetik ve titresimsel 6zelliklerinin kenar geometrisi ve serit genisligi
tarafindan belirlendigini gdstermekte ve bu yapilarin kenar mithendisligine dayali diisiik boyutlu spintronik ve
nanoelektronik uygulamalar i¢in 6nemli bir potansiyele sahip oldugunu ortaya koymaktadir.
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Sekil 1: MnPS; nanoseritlerin (Mn-Mn, Mn-P, P-P kenarli armchair ve Mn-S kenarl zigzag) (a) yapisal
gortiniimleri ve (b) teorik ve deneysel Raman spektrumlari.

Diisilik boyutlu manyetik sistemlerde kenar geometrisi
ve genislik, ortaya cikan fiziksel 6zellikleri kontrol
eden temel parametrelerdir. Iki boyutlu yapilardan bir
boyutlu nanoseritlere  gecis, kenar yeniden
yapilanmalar1 ve kuantum smirlama etkileri yoluyla
elektronik ve manyetik davranista onemli degisimlere
yol acar.[1] Bu baglamda MnPS; nanoseritlerin
yapisal, manyetik, titresimsel ve elektronik 6zellikleri

spin-polarize yogunluk fonksiyonel teorisi ile
incelenmistir. Hesaplamalar Vienna Ab initio
Simulation Package (VASP) kullanilarak
gerceklestirilmis  ve degisim-korelasyon etkileri

GGA+U yaklagimu ile ele alinmistir.
Kaynakc¢a

Deneysel Raman olgiimleri, MnPS; flake’lerinin
kenar bolgelerinden alinarak teorik hesaplamalar ile
dogrudan karsilagtinlmistir. Sekil 1(a)’da goriildiigii
tizere, iki boyutlu MnPS3 yapisinin zikzak ve koltuk
kenar1 yonlerinde kesilmesi, Mn-Mn, P-P ve Mn-P
kenarli armchair nanoseritler ile Mn-S kenarl1 zikzak
nanoseritlerin olugmasina yol agmaktadir. Bu kenar
yapilarina karsilik gelen Raman spektrumlarinda
(Sekil 1(b)), S-S dimerlesmesi, P-P dimerleri, P-S
baglarina 6zgii karakteristik titresim modlar belirgin
sekilde ortaya ¢ikarak kenar tiplerinin ayirt edilmesini
miimkiin kilmaktadir

1. Y.-W. Son, M. L. Cohen, S. G. Louie, “Energy gaps in graphene nanoribbons”, Physical Review Letters 97,

216803(2006).
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TrZrs (Tr = Co, Fe) Siiperiletkenlerinin Lokal Yapisinin Sicakhiga Bagh

Evrimi : Negatif Termal Genlesme ile Tliskisi

M. Y. Hacisalihoglu'>3, M. Russo', Y. Mizuguchi?, N. L. Saini' ve G4 Grubu

! Sapienza University of Rome, Department of Physics, 00185 Roma, Italya
2 Ankara Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Boliimii, 06100 Ankara, Ti lirkiye
3 Recep Tayyip Erdogan University, Fen-Edebiyat Fakiiltesi, Fizik Boliimii, 53100 Rize, Tiirkiye
* Tokyo Metropolitan University, Department of Physics, Tokyo, Japonya

Bu c¢alisma, ileri teknoloji uygulamalar mesafesindeki spesifik bir Zr-Tr; bag

acisindan onemli bir malzeme sinifi olan gecis uzunlugunun bu anizotropik NTE davraniginda
metali zirkonatlarindan TrZr; (Tr= Co, Fe) kilit bir faktor oldugunu belirlemistir.

stiperiletkenlerinin lokal yapisim1 ve isgal

edilmemis  elektronik  durumlarini X-igin1 Ortalama  kare bagil yer  degistirme

sogurma ince yapi1 spektroskopisi (MSRD) parametresi  kullanilarak  yapilan

(XAFS) kullanarak incelemektedir. incelemeler, NTE ile iligkili baglarda belirgin

bir rijitlik zayiflamas1 ve yapisal diizensizlik

Zr C"(/ F‘) oldugunu gostermistir. Bu farkin

ozellikle bilesiginde daha yiiksek oldugu ve bu

< < A sistemin kayda deger bir konfigilirasyonel

L © b diizensizlik sergiledigi saptanmistir. S6z konusu

O 0 diizensizligin, lokal diizeydeki NTE etkisini

° s NTE ortalama kafes Olgeginde  sOniimleyerek

c 4 f malzemenin makroskopik olarak neredeyse sifir

<° < termal genlesme (ZTE) sergilemesine neden

oldugu saptanmuistir.
| X > > v gu sap $

X-151mm1  sogurma  kenara  yakin  yap1
(XANES) analizleri ise, stiperiletkenlik

Sekil 1: CoZrs ve FeZrs bzlegzklermm ortorombik ResB tipi ozelliklerinin, fonon frekanslarindan ziyade,
kristal yapisimin, VESTA yazilimi kullamilarak 6 diizlemi temel olarak Fermi seviyesindeki durum
boyunca yapilan izdiisiimii. Negatif termal genlesme (NTE) yogunlugu (DOS) tarafindan yonetildigini ileri

yonii kurmizi ile vurgulanmistir. NTE davranmisinda rol
oynayan bag ayrica isaretlenmigtir.

ortaya koymaktadir. Elde edilen bu bulgular, Zr-
esaslt sistemlerde siiperiletkenlik ile NTE
(negatif termal genlesme) arasindaki etkilesimi

Genisletilmis X-15111  sogurma ince yapi
(EXAFY) olgiimleri, sicaklik artisiyla birlikte a
ve b eksenleri boyunca uzanan baglarin pozitif
genlesme sergiledigini, buna karsin c-ekseni
boyunca hizalanan baglarin negatif termal
genlesme (NTE) gosterdigini ortaya
koymustur. Yapilan analizler, yaklagik 3.08 A

sunmaktadir.

Kaynakc¢a

aydinlatmakta ve bu sistemlerin fonksiyonel
Ozelliklerini modiile etmek i¢in yeni yollar

1 M. Russo, et al., Temperature-dependent X-ray absorption study of the anisotropic negative thermal expansion of

Co and Fe-based TrZrs compounds, Materials Today Communications 48, 113494 (2025).
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Kenar Etkileri ve Sonlu Boyut Altinda
Tek Tabakali Nil2 Nanoparcaciklarinda Skyrmion Olusumu

Yahm Cansin Karacan , Yusuf Yiiksel

Dokuz Eyliil Universitesi - Fizik Boliimii , 35390 IZMIR

Bu calismada, tek tabakali Nil» nanopargaciklarinda skyrmion olusumu ve kararliligi, sonlu boyut ve siur etkileri bagla-
minda incelenmistir. Nanopargacik geometrisi Minkowski uzakligi ile parametrik olarak tanimlanarak sinir seklinin etkisi
analiz edilmistir. Metropolis algoritmasi tabanli simiilasyonlarla elde edilen sonuglar, sinir geometrisinin skyrmion olusu-
munda belirleyici oldugunu gostermektedir. Bu bulgular, topolojik manyetik fazlarin sistem geometrisi ile kontrol edilebile-

cegini ortaya koymaktadir.

Topolojik spin dokulari, 6zellikle skyrmionlar, yiiksek
kararliliklar1 ve diisiik enerji tliketimleri nedeniyle
spintronik uygulamalar i¢in giiclii adaylardir [1]. Bu
caligmada, tek tabakali Nil2

nanoparcaciklarinda skyrmion ve tlirevi yapilarin olu-
sumuna dair sonlu boyut ve kenar etkileri baglaminda
Monte Carlo simiilasyonlar ile elde edilen sonuclar
paylasilacaktir.

Gergek nanoyapilarda agik sinir kosullar ve geometrik
hapsolma, manyetik diizeni belirleyen temel unsurlar-
dir. Bu nedenle ¢alismada nanopargacik geometrisi
Minkowski uzakligi ile parametrik olarak tanimlana-
rak smir seklinin sistematik bigimde kontrol edilmesi
saglanmisgtir.

Metropolis algoritmasina dayali simiilasyonlar [2] ile
manyetizasyon, 6zgiil 1s1 ve topolojik yiik gibi nicelik-
ler hesaplanmigtir. Sonuglar, sinir  geometrisinin
skyrmion olusumu ve kararlilig1 iizerinde belirleyici
bir rol oynadigin1 gdstermektedir.

Kaynakga:

Bu calisma, topolojik manyetik fazlarin yalmzca etki-
lesim parametreleriyle degil, ayn1 zamanda
sistem geometrisiyle de kontrol edilebilecegini ortaya
koymakta ve nanomanyetik sistem tasarimina yonelik
onemli bir kuramsal ¢erceve sunmaktadir.

M .

Sekil 1: Farkli Minkowski normu (p) degerleri i¢in Nil2
nanopargaciklarinda spin dizilimleri. p parametresindeki
degisim, parcactk geometrisini kare (p = 100) formundan
elmas (p = 1) ve konkav (p = 0.5) formuna doniig

1. Barone P. Picozzi S Amoroso, D. Spontaneous skyrmionic lattice from anisotropic symmetric exchange in a ni-halide
monolayer. Nature Communications, 11:5784, October 2020.

2. Binder K. Landau, D. P. A Guide to Monte Carlo Simulations in Statistical Physics. Cambridge University Press, 2000.
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Safsizlik Olmadan Lokalizasyon ile Klasik Safsizlik Fiziginin Baglantisi

Firat Yilmaz
ENQUBT, Entegre Kuantum Bilisim Teknolojileri A. S., Istanbul 34467, Tiirkiye

Son yillarda, safsizlik fiziginin otesinde, sistem boyutuyla dogru orantili olarak artan sistem simetrilerinin oldugu
sistemlerde, safsizlik olmadan lokalizasyon ¢atisiyla -ozellikle dinamik sistemlerde- modeller tartisildi. Bu su-
numda, bahsi gecen sistemlerin bir cogunun aslinda safsizlik fiziginin bir alt kategorisi oldugunu gosterecegim ve
bu iki bashk arasindaki sinirin nereden ¢ekilecegine dair edindigim gozlemleri paylasacagim. Bu gergevede, orgii
ayar teorilerindeki safsizlik fizigiyle baglantilara odaklanacagim.

Yer-bagimli ve diyagonal-olmayan diizensizlik fiziginin [1], literatiirde Blackman—Esterling—Berk (BEB) diizensizligi olarak
bilinen formiilasyonu i¢in bir matris ¢arpim durumu (Matrix Product State, MPS) ve matris ¢arpim operatdrii (Matrix Product
Operator, MPO) temsili gelistiriyoruz. Bu ¢aligma, geleneksel diizensizlik modellerinin tensor-ag dili i¢erisinde ifade edil-
mesine yonelik bir adim niteligindedir.

Gelistirilen formiilasyon, diizensizlik konfigiirasyonlarinin dogrudan tensor-ag formalizmi i¢inde kodlanmasini ve ortalan-
masini saglayan sistematik bir ¢ergeve sunar. Boylece, diizensiz kuantum sistemlerinin DMRG-tipi algoritmalar kullanilarak
incelenmesi i¢in pratik bir yol agilir. Bu yaklasim, 6zellikle Hubbard etkilesmesi gibi kritik terimlerin pertiirbatif olmayan
(non-perturbatif) diizeyde dahil edilmesine olanak saglayabilecek ideal bir platform sunmaktadir.

Diizensizlik konfigiirasyonlar1 bag-tensorlerine sekilde doniisttrtiliir:

|
M H G HMHaw Hm_) c|
< :

G* diizensizlik tensorleri, daha sonrasinda lokal Hilbert uzayina sahip MPO'lara doniistiiriilerek

1 |
B N I

haline getirilir. En basit safsizlik (impurity) durumundan baglanarak, etkilesimsiz Anderson modeli [2], yerel korunmus si-
metrilere sahip olmaksizin spinler araciligiyla baglanan bir fermiyonik model bigiminde [3] yeniden formiile edilmektedir.
Bu eslemede, bagimsiz ve 6zdes dagilimli safsizliklar esit agirlikli yardimei spin sektorleri olarak temsil edilirken, diizensizlik
konfigiirasyonlarinin istatistiksel korelasyonlart MPO yapisi i¢inde kodlanmaktadir.

Ayrica, bu gergevenin yerellesme imzalarini yakalayip yakalayamadigini incelemek amaciyla bir baglangic (warm-up)
DMRG hesab1 gerceklestirilmistir. iki-nokta Green fonksiyonlarmin yerellesmeyi karakterize etmek icin yeterli olmamasi
nedeniyle, bunun yerine yerellesmis fazin dogrudan bir gostergesi olarak DC iletkenligi cop(c—0) hesaplanmaktadir.

Bu tensor-ag yeniden formiilasyonu, diizensizlik fizigi ile ortaya ¢ikan (emergent) ayar yapilari sergileyen modeller [4] ara-
sinda bir baglanti kurmak i¢in temel bir zemin olusturmaktadir. Eslik eden ¢aligmada bu ¢ergeve, kuantum bag (quantum
link) modelleri ile iliskisini ve giincel arastirma konularindan biri olan diizensizliksiz yerellesme (disorder-free localization)
baglaminda ergodisite kirilmasini inceleyecek sekilde genisletilmektedir.

Kaynak¢a

[11J. A. Blackman, D. M. Esterling, and N. F. Berk, Generalized Locator—Coherent-potential approach to binary alloys, Phys. Rev. B 4,
2412 (1971). D. M. Esterling, Simplified derivation of the matrix coherent-potential approximation for off-diagonal random alloys, Phys.
Rev. B 12, 1596 (1975).

[2] P. W. Anderson, Absence of diffusion in certain random lattices, Phys. Rev. 109, 1492 (1958).

[3] B. Paredes, F. Verstraete, and J. I. Cirac, Exploiting quantum parallelism to simulate quantum random many-body systems, Physical
Review Letters 95, 140501 (2005).

[4] A. Smith, J. Knolle, D. L. Kovrizhin, and R. Moessner, Disorder-free localization, Phys. Rev. Lett. 118, 266601 (2017). M. Brenes, M.
Dalmonte, M. Heyl, and A. Scardicchio, Many-body localization dynamics from gauge invariance, Phys. Rev. Lett. 120, 030601 (2018). P.
Karpov, R. Verdel, Y.-P. Huang, M. Schmitt, and M. Heyl, Disorder-free localization in an interacting 2D lattice gauge theory, Physical
Review Letters 126, 130401 (2021).
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Cift Eksenli Kristal Alan Altindaki Spin-1 Ising Modelinin Manyetik Durulma Kurami

Bahar Alinaghi Hossein Abadi™, Giil Giilpinar'

! Dokuz Eyliil Universitesi - Fizik Béliimii, 35160 Lzmir
*bahar.alinaghihosseinabadi@ogr.deu.edu.tr

Cift eksenli spin-1 Ising modelinin termal faz gegisleri civarindaki manyetik durulma davranislari, denge istatistik

mekanigi ile tersinmez termodinamik teorisini sentezleyen bir yontemle incelenmigstir. # = —J Zﬁ,j) S7SF — Dx Zf

(S¥)? — Dy Z,- (S?)* Hamiltonyeni ile aciklanan modelde ¢ift eksenli kristal alamn varligi, kuantum etkileri nede-
niyle faz gegisinin dogasini degistirmekte ve sandvi¢ yapilarindaki manyetik olmayan ara katman kalinligina bagh
etkileri anlamada basar: sergilemektedir. Bu ¢alismada, kuantum dalgalanmalarin spin-1 Ising modelinin man-

yetik durulma siiregleri iizerine etkilerine odaklandik.

Dx ve Dy terimleriyle betimlenen enine kristal alanin varligi,
kuantum etkileri nedeniyle faz gecisinin dogasini degistir-
mekte ve makroskobik diizen {izerindeki rekabeti belirlemek-
tedir. Metodolojik olarak Landau Teorisi {izerine kurgulanan
bu yaklasimda, faz diyagrami elde edildi.

Manyetik durulma siireglerini betimleyen karmasik alingan-
lik ifadesini tiiretmek amaciyla, Landau Khalatnikov kinetik
denklemleri iki farkli dig alan formu i¢in sayisal olarak ¢o-
ziildii: 1k asamada, darbe formunda dis alana cevap incelendi
durulma zamanlari elde edildi. Ardindan salinimli dis alan
mevcut iken kinetik denklemin kararli hal ¢ézlimlerinden kar-
magik alinganlik ifadesine elde ettik. Enine kristal alan (D))
anizotropisi kaynakli kuantum dalgalanmalarinin sistemin di-
namik cevabi tizerindeki etkisini belirlemek amactyla karmagik
almganligin (y. = yi(o, T) + iy2(», T)) dispersiyon (y1) ve ab-
sorbsiyon (y2) faktorlerinin sicaklikla degisimleri galisildi.
Enerji kayiplarini simgeleyen absorbsiyon, enerji depolanma-
sin1 temsil eden dispersiyon ikinci derece, birinci derece ve
ii¢lii kritik noktalar (TCP) yakininda sicaklik ve frekans degi-
simleri detaylica incelendi. Diisiik frekans rejiminde (ot < 1)
kritik yavaslama, dispersiyon faktoriinde bir iraksama, absorb-
siyon katsayisinda simetrik bir pik gézlemlenmistir. Yiiksek
frekans (ot > 1) rejiminde ise dispersiyon katsayisinin siirekli
gecislerde sifir degerine yoneldigi, absorbsiyon katsayisinin ise
genis bir tepe sergiledigi saptanmistir. Bu sonuclar, kuantum
dalgalanmalar1 igeren manyetik sistemlerin kararli hal ceva-
bina dair 6nemli teorik ¢gikarimlar saglamaktadir.

i \ & 0.0007

Sekil 1: Kristal Alan Altindaki Spin-1 Ising Modelinin a) disper-
siyon, b) absorbsiyon faktorlerinin iigli kritik nokta komsulu-
gundaki termal davranmslar:. Dy/qJ = 0.5 iken TCP koordinat-
lari: (DvqJ, kgT/qJ) = (0.4243, 0.3330).

[1]J. Ricardo, N. S. Branco. Variational-method study of the spin-1 Ising model with biaxial crystal-field anisotropy. Physica

E, 77(1), Article 012104 (2008).

[2] H. B. Nie, C. K. Ong, J. P. Wang, and Z. W. Li, J. Appl. Phys. 93 (2003) pp. 7252—7254.

[3] P. C. Hohenberg and B. I. Halperin. "Theory of dynamic critical phenomena". Reviews of Modern Physics, 49(3) (1977)

pp. 435-479.
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SbsNs'te Boyutsalliga Bagli Altermanyetizma ve Gerinim ile Ayarlanabilen Metal
Yari Iletken Gegisi

Baris Yilmaz', Kadir Can Dogan', Uygar Berke Giir', Mehmet Yagmurcukardes®

!Department of Physics, Izmir Institute of Technology, 35430, Izmir, Tiirkiye
’Department of Photonics, Izmir Institute of Technology, 35430, Izmir, Tiirkiye

Bu ¢alismada, SbsNs'in elektronik ve manyetik 6zelliklerinin boyutsal indirgemeye bagh evrimi; yogunluk
fonksiyoneli teorisine dayal1 ilk prensipler hesaplamalar1 kullanilarak, yigmsal halden iki boyutlu sinira (gift
ve tek katmanli) kadar ortam ve yiiksek basing fazlari karsilastirilarak sistematik bir sekilde incelenmistir.
Fonon dagilim analizleri, yi1ginsal ve diisiik boyutlu SbsNs yapilariin dinamik olarak kararli oldugunu
dogrulamaktadir. Yigimsal sinirda, ortam basinci fazi dolayli bant aralikli bir yari iletken iken, yiiksek basing
faz1 metaliktir. Boyutsal indirgeme, ¢ift katmanli ortam basinci formunun metalik karakterini korur, ancak tek
katmanl karsiligin1 dogrudan bant aralikli bir yar1 iletkene doniistiiriir. Tiim y1ginsal ve ortam basinglh diisiik
boyutlu fazlar yapisal olarak manyetik degildir. Buna karsilik, tek katmanli yiiksek basing fazi tersinme
simetrisini kirar ve ¢izgili bir antiferromanyetik taban durumunu stabilize ederek altermanyetik yart iletken bir
faz ortaya ¢ikarir. Cift eksenli gerilim altinda, ortam basinci fazlar1 ayarlanabilir metal-yari iletken gegisleri ve
dogrudan-dolayl1 bant aralig1 degisimleri sergilerken, tek katmanli yiiksek basing fazi dolayli bant aralikli bir
yart iletken olarak kalir. Dahasi, gerilim miihendisligi, altermanyetik spin ayrilmasinin birkag on meV
seviyesinde modiile edilmesini saglar. Genel olarak SbsNs, boyutsal hapsolmanin ve gerilimin ayarlanabilir
elektronik ozellikler ile yeni altermanyetik islevsellikler sagladigi, simetriye duyarl diisiik boyutlu bir platform
olarak one ¢ikmaktadir.

@  DL-APP ®)  SL-APP ©  SLelwp L B v:: T P I‘v”‘l:ll T
900009 + 0 0+ 0 PYYIATTY] |
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Sekil 1: Diisiik boyutlu Sb;Ns yapilarimin, (a) ¢ift
katmanly ortam basinci (DL-APP), (b) tek katmanl
ortam baswnct (SL-APP) ve (c) tek katmanl yiiksek
basing (SL-HPP) formlar: ic¢in optimize edilmig
tistten ve yandan gortiniimleri.

Side View

SeKil 2: Jki eksenli gerinim altinda (a) DL-APP
ve (b) SL APP yapilarimin elektronik bant
yapuarmndaki evrim ile (c) SL-HPP fazina ait

Hesaplamalar, VASP ve GGA fonksiyoneli spin yarimasinin gerinime bagli degigimi.

kullamla'rak‘ gerceklestirilmistir.  Sekil 1'de ragmen, SL-HPP formunda spin-ydriinge
geometrileri sunulan 2B Sb:Ns  formlar etkilesiminden (SOC) bagimsiz olarak ortaya

incelendiginde, boyutsal indirgemenin 6zellikle
SL-HPP formunda tersinme simetrisini
(inversion  symmetry)  kirarak  ¢izgili
antiferromanyetik (s-AFM) bir taban durumu
olusturdugu goriilmektedir.

Sekil 2'deki elektronik bant yapilari, sistemin
altermanyetik dogasim1 ve gerinime Kkarsi
duyarliligim1  detaylandirmaktadir. Net bir
makroskopik ~ miknatislanma ~ olmamasina

Kaynakc¢a

cikan momentum bagimli spin yarilmasi,
altermanyetizmanin dogrudan kanmitidir. Ek
olarak Sekil 2, uygulanan iki eksenli gerinimin
DL-APP ve SL-APP formlarinda elektronik
bant yapilarin1 modiile ettigini (Sekil 2a-b); SL-
HPP formunda ise altermanyetik spin
yartlmasinin biiyiiklik ve isaretinin sistematik
olarak kontrol edilmesine olanak tanidigini
kanitlamaktadir.

1. M. Ceppatelli, M. Serrano-Ruiz, M. Morana, et al., "High-pressure and high-temperature synthesis of

crystalline SbsNs", Angewandte Chemie 136, 202319278 (2024).

2. L. Smejkal, J. Sinova, T. Jungwirth, "Beyond conventional ferromagnetism and antiferromagnetism:
A phase with nonrelativistic spin and crystal rotation symmetry", Physical Review X 12, 031042

(2022).
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Trimodal Ising Modeli: Manyetik Durulmasi ve AC Alinganligi

Beyza KILIC, Giil GULPINAR ‘
Dokuz Eyliil Universitesi, Fizik Boliimii, 35390 [zmir

Trimodal Rastgele Alan Ising Modeli; seyreltilmis manyetik malzemelerden sinir aglarina ve sosyal dinamiklere kadar

genis bir yelpazede,

safsizliklarin  yarattigi  faz  gegislerini

aciklayan temel bir aractir. Rastgele alanin

P(h) = 5[6 (h — hg)8(h + hy)] + (1 — p)&(h) olasilik dagilimi uyarinca orneklendigi bu modelde sistemdeki kararli egilimler

ile nétr durumlar arasindaki rekabetin makroskobik diizen iizerindeki etkilerini agiklamaktadir [1]. Bu ¢alisma, "sondliriil-
miis diizensizlik" iceren yapilarin dinamik manyetik ozelliklerini anlamak amaciyla model kapsamli bir sekilde incelemekte;

denge istatistik mekanigi ile dogrusal cevap teorisini birlestirerek durulma zamanlart ve karmasik manyetik alinganlik (x,

x1(w) — iy, (w)) analizlerine odaklanmaktadir.

Metodolojik olarak Landau Teorisi ve Model A di-

namikleri iizerine kurgulanan bu yaklasimda, ilk ola-
rak sistemin denge faz egrileri Landau teorisiyle elde
edilmistir. Trimodal rastgele alan Ising modelinde
p = 0 "saf" ve p = 1 "bimodal" limitleri temsil eder-
ken; p € [0,1] aralig1 diizensizligin baskin oldugu
trimodal yapiy1 karakterize etmektedir [1,2]. Aras-
tirma bulgulari, p < 1 durumunda yeni diizenli faz-
larin ortaya ¢iktigini gdstermistir [3]. Sistemin faz di-
yagrami incelendiginde; p = 0.33,0.67,0.80 gibi
spesifik degerlerde Ui¢lii kritik noktalar ile kritik son
noktalarin olustugu saptanmistir. Ayrica, p < 0.73
degerlerinde diizen-diizensizlik faz sinirmin bir A-
hattina doniistiigi ve p < 0.76 smirnin altinda ise
sistemdeki ¢l kritik noktanin tamamen ortadan
kalktigibelirlenmistir.
Denge faz gecislerinin belirlenmesine takiben, siste-
min dinamik karakterini incelemek amaciyla korun-
mayan diizen parametresi i¢in kinetik denklem kur-
gulanarak durulma zamanim veren analitik ifadeler
tiiretilmistir S6z konusu kinetik denklemin salinimli
bir dig alanin varlig1 halinde ¢6ziilerek, karmagik AC
alinganligin frekans ve durulma zamanina bagl olan
Debiye formu elde edilmistir. Bu baglamda, alingan-
ligin dispersiyon katsayisi y; manyetik enerjinin de-
polanmasini, absorpsiyon faktoril y, ise sistemdeki
fiziksel kayiplan temsil etmektedir. Bu form uya-
rinca y; ve y, degerlerinin sicaklik ile degigimleri iki
ayr1 rejimde ele almabilir:(wt « 1) diisiik frekansta
x1 degerinin arttig1, (wt>>1) yliksek frekansta ise y,
degerin sifira yaklastig1 ve yerel maksimumlar sergi-
ledigi belirlenmistir. Dinamik analizler ve manyetik
durulma siiresi t incelemeleri sonucunda, tiim siirekli
gecis noktalarinda reel kismin "kritik yavaglama" ol-
gusuyla uyumlu olarak 1raksadigi, birinci dereceden
gecislerde ise durulma siiresinde sonlu sigramalarin
meydana geldigi saptanmstir.

Kaynakc¢a
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Sekil 1: Trimodal Rastgele Alan Ising Model’inde

ho = 0.835 ve p = 0.330 igin gozlemlenen ardisik

faz gecigleri civarinda durulma zamani (7) ve

manyetik dispersiyon(x,) faktoriiniin, sicaklik (T)

ile degisimleri.
Elde edilen sonuglar, kritik yavaslamanin gozlendigi
stirekli faz gegisi cergevesinde durulma zamaninin ve
w = 0 limitinde dispersiyon faktoriiniin 1raksama
sergiledigini ortaya koymustur; bu durum literatiir-
deki kritik yavaglama fenomeniyle tam bir uyum ige-
risindedir. Diisiik frekans rejiminde y, faktorii fre-
kansla artan pikler sergilerken, yiiksek frekans reji-
minde ise y, faktorii frekansla azalan pikler, yerel
maksimum, sergilemistir. Bunun yam sira, yiiksek
frekans rejiminde manyetik sistem siiriicii kuvveti ta-
kip edememis ve y; faktorii siirekli gecisler yaki-
ninda sifir degerini almistir.

1. M. Kaufman, P. E. Klunzinger, and A. Khurana.” Multicritical points in an Ising random-field model”, Physical

Review B, 34(7):1986, pp.4766-4770.

2.  Amnon Aharony.” Tricritical points in systems with random fields”. Physical Review B, 18(7):1978, pp.3318—

3327.
3.
28(9):1983, pp.5322.
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AIN Nanoseritlerin Elektronik ve Titresimsel Ozellikleri: Birincil Prensipler Calismasi

Beyza Piril Ozgelik™', Yagmur Bozkurt’, Mehmet Yagmurcukardes’
!Department of Physics, Izmir Institute of Technology, 35430, Izmir, Tiirkiye
’Department of Photonics, Izmir Institute of Technology, 35430, Izmir, Tiirkiye

Iki boyutlu (2B) Aliiminyum nitriir (AIN), genis bant aralig1, yiiksek termal kararlihigi ve optoelektronik uygulamalardaki
potansiyeli nedeniyle 6nemli bir III-V yar iletken malzemedir[1]. Diisiilk boyutlu sistemlerde boyut indirgemesi,
malzemelerin elektronik ve titresimsel ozelliklerinde belirgin degisimlere yol agabilmektedir. Bu ¢alismada, ¢ift katmanli
(bilayer) 2B AIN yapisindan tiiretilen bir boyutlu (1B) AIN nanoserit yapisinin elektronik ve titresimsel 6zellikleri yogunluk
fonksiyonel teorisi (YFT) kapsaminda incelenmisgtir[2].

(a) (c) 1250 (d)o

‘W IOOON :
ad TET T

4

K
Energy (eV)
(3%) (%]

T
|

(= R

: : r X T X PDOS
Sekil 1: Bir boyutlu AIN nanoseritlerinin a) lstten ve b) yandan gérinimd, c) Fonon bant dagilimi, d) Elektronik
bant yapisi ve ona karsilik gelen atomik gésterimli kismi durum yoguniugu (PDOS)

Bu bulgular, boyut indirgemesinin AIN tabanh AIN nanoserit yapisimin yaklagik 2.75 eV bant

Hesaplamalar Vienna Ab-initio Simulation Package araligina sahip oldugunu ve bu bant araliginin dolayli
(VASP) kullanilarak gergeklestirilmis olup, degisim- (indirect) karakter gosterdigini ortaya koymaktadir.
korelasyon etkilesimleri genellestirilmis gradyen Bant yapisi analizi, malzemenin yarn iletken dogasini
yaklasimi (GGA) ile tammlanmustir[3,4]. Elektronik dogrulamaktadir. Kismi durum yogunlugu (PDOS)
ozellikler bant yapisi hesaplamalar1 ile analiz incelemeleri, bant kenarlarinin agirlikli olarak N ve Al
edilirken, titresimsel ozellikler fonon bant dagilimi atomlarinin  p-orbitalleri tarafindan belirlendigini
iizerinden degerlendirilmistir. gostermektedir. Bu durum, elektronik yapidaki bag
karakteri ve bant olusumu hakkinda 6nemli bilgiler
Elde edilen sonuglar, fonon bant dagilim sunmaktadur.
incelendiginde, tiim Brillouin bdlgesi boyunca hayali
frekanslarin bulunmamasi, yapinin dinamik olarak Bu bulgular, boyut indirgemesinin AIN tabanh
kararli oldugunu gostermektedir. Ayrica, fonon sistemlerin elektronik ve titresimsel Ozellikleri
spektrumunda akustik ve optik modlar arasinda iizerindeki etkisini ortaya koymakta ve bu tiir diisiik
belirgin bir ayrim gdzlenmis olup, yiiksek frekansl boyutlu yapilarin nanoelektronik uygulamalar igin
optik modlarin  varligi  giigli  atomik  bag potansiyel adaylar oldugunu gostermektedir.

etkilesimlerine igaret etmektedir.

Kaynakca

1. I. Vurgaftman, J. R. Meyer, L. R. Ram-Mohan, “Band parameters for III-V compound semiconductors and their
alloys”, Journal of Applied Physics 89, 5815-5875 (2001).

2. W. Kohn, L. J. Sham, “Self-consistent equations including exchange and correlation effects”, Physical Review
140, A1133-A1138 (1965).

3. J. P. Perdew, K. Burke, M. Ernzerhof, “Generalized Gradient Approximation Made Simple”, Physical Review
Letters 77, 3865-3868 (1996).

4. G. Kresse, J. Furthmiiller, “Efficient iterative schemes for ab initio total-energy calculations using a plane-wave

basis set”, Physical Review B 54, 11169—11186 (1996).
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ZnO Ince Filmlerin Biiyiitiilmesi ve Fotokatalitik Aktiviteye Kalinlik Etkisi
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ZnO0 ince filmleri, oda sicakliginda genis bant araligia (3.37 eV) ve yiiksek eksiton baglanma enerjisine sahip n-
tipi bir metal oksit yariiletkendir [1]. Yiiksek elektriksel iletkenlikleri ve optik gecirgenlikleri sayesinde, bu filmler
basta giines pili aygitlar1 olmak iizere optoelektronik elektrotlar, 151k yayan diyotlar, lazer diyotlar ve gaz sensorleri
gibi pek ¢ok teknolojik uygulamada yaygin olarak kullanilmaktadir. ZnO ince filmler farkli yontemlerle
iiretilebilmekle birlikte, sol-jel yontemi genis yiizeylere diisiik maliyetle uygulanabilmesi ve film
kompozisyonunun kolay kontrol edilebilmesi nedeniyle 6ne ¢ikmaktadir. Bu ¢aligmada, ZnO ince filmler cam
altliklar tizerine dondiirerek kaplama yontemiyle biiyiitiilmiis olup, 2-metoksietanol igerisinde hazirlanan 0.5 M
Zn(OAc)2-2H20 ¢ozeltisi kullanilmigtir. Filmler, 6nceden temizlenmis cam yiizeyler iizerine 2000, 3000, 4000 ve
5000 rpm dondiirme hizlarinda kaplanmis ve ardindan 500 °C’de tavlanmigtir. Elde edilen filmlerin optik ve
elektronik 6zellikleri UV-Vis spektrofotometre ve fotoliiminesans (PL) olglimleri ile, yapisal ozellikleri ise X-
1s1n1 kirmimi (XRD) ve Atomik Kuvvet Mikroskobu (AFM) analizleri ile incelenmistir. XRD sonuglari, ZnO
filmlerinin cam yiizey iizerinde kristal yap1 olusturdugunu ve (002) diizleminde, 20 = 34.95°’de baskin bir pik
sergiledigini gostermistir. AFM kesit analizlerine gore, film kalinliklarinin 2000, 3000, 4000 ve 5000 rpm
dondiirme hizlari igin sirasiyla ortalama 49, 26, 24 ve 19 nm oldugu belirlenmistir. Bu sonu¢lar, dondiirme hizinin
artmasiyla film kalinhigimin azaldigini agikca ortaya koymaktadir. UV-Vis dl¢iimlerinden elde edilen sogurma,
gecirgenlik ve yansitma verileri ile Tauc yaklagimi kullanilarak farkli kalinliklardaki ZnO filmlerin optik bant
araliklar hesaplanmistir. Sonuglar, dondiirme hizinin artmasiyla enerji bant araliginin da arttigini gostermektedir.
Biiyiitiilen filmlerin yiizey 6zelliklerini degerlendirmek amaciyla su temas agisi 6l¢timleri, her bir numune igin 10
giin boyunca giinliik araliklarla tekrarlanmig ve zamanla meydana gelen degisimler incelenmistir. Ayrica, farkl
dondiirme hizlarinda iiretilen ZnO ince filmlerin metilen mavisinin (MM) fotokatalitik bozunmasindaki etkileri
arastirllmigtir. Yapilan ¢aligmalar sonucunda, 50 mg/L. MM derisiminde 24 saat sonunda en yiiksek fotokatalitik
aktivitenin 5000 rpm’de biiyiitiilen ZnO ince filmde elde edildigi belirlenmistir. Bu bulgular literatiir ile uyum
gostermektedir [2,3]. Hazirlanan filmler desikatér ortaminda muhafaza edilmis ve olast bozunmalar belirli
araliklarla gerceklestirilen spektroskopik ol¢timlerle izlenmigtir. Sonuglar, filmlerin desikator altinda saklanmasi
durumunda kararliliklarin1 koruduklarini gostermektedir.

Tesekkiir: Bu caligma, 125F056 numarali proje kapsaminda TUBITAK tarafindan desteklenmistir.
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CuXO; (X = Al, Ga, In) Delafossite Bilesiklerinde Elastik ve Optik
Anizotropinin Bilesime Bagli Evrimi

Dogukan Tutar’, Mehmet Yagmurcukardes’, Oktay Aktas’
! Department of Photonics, Izmir Institute of Technology, 35430, Izmir, Turkey

CuXO2 (X : Al, Ga, In) delafossite bilesikleri, yon bagimli fiziksel ozellikleriyle dikkat g¢eken
malzemelerdir[1]. Ozellikle bu sistemlerin optik anizotropisi literatiirde daha &nce raporlanmis[2] ve
optoelektronik agidan 6nemli bulunmustur. Ayni kristal yapiy1 korurken X atomunun degismesi, yapida ve
bag karakterinde sistematik farkliliklar olusturmaktadir. Bu da bilesime bagl yapisal degisimlerin elastik,
optik ve elektronik 6zelliklere nasil yansidigini incelemek i¢in bu malzeme ailesini uygun bir model sistem
haline getirmektedir.

(a) CuAlO: (b) CuGa0: (c) CulnO:
9 q BN
% ® Y
— Cu(dxy) —Olpy) — 0 — Cu(dxy) — Cu(dxy)
Py} — —0
—des e o —aen —ae o
— Cu(dxz) Px) O(px) — Cu(dxz) — Cu(dxz) O(px)
Ia) = —=
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Alpyy— )
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— Galpz) In(pz)—
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Sekil 2: (a) CuAlO», (b) CuGaO: ve (c) CulnO: yapilarinin yan goriiniis atomik konfigiirasyonlart ile orbital ayrigtirilmig
kismi durum yogunlugu sonuglari.

Bilesik AY An(532nm) Kafes Cu-O(A) X-0(A)
Sabiti(A)

CuAlO, 2.29 0.88 2.86 1.83 1,91

CuGaO, 2.32 0.73 3.01 1.86 2,01

CulnO, 2.74 0.43 3.35 1.88 2,21

Tablo 1: CudlO:, CuGaO: ve CulnO: bilesikleri icin hesaplanan evrensel elastik anizotropi indeksi (4Y), 532
nm deki kirilma indisi fark: (4n), kafes sabiti ile Cu-O ve X-O bag uzunluklart.

Bu caligmada, delafossite yapili CuXO: (X = Al, Ga, In) bilesiklerinin bilesime bagli yapisal, elastik, optik ve
elektronik 6zellikleri yogunluk fonksiyonel teorisine (YFT) dayali hesaplamalarla incelenmistir. Sonuglar, Al’dan
In’a gidildikge Orgii parametrelerinin arttigini, Cu-O bag uzunlugunun hafifce artarken X-O bag uzunlugunun belirgin
bigimde arttigin1 gostermektedir. Elastik analizler, 6zellikle Cs3 degerindeki gii¢lii azalma ve Ci1 bilesenindeki daha
sinirl degisim nedeniyle elastik anizotropinin arttigini ortaya koymaktadir. Buna karsilik optik sonuglar, dielektrik
tensor bilesenleri arasindaki farkin azalmasiyla optik anizotropinin zayifladigini gostermektedir. Elektronik yapi
analizleri ise Al’dan In’a gidildik¢e X atomundan gelen, 6zellikle s orbitallerine ait katkilarin band kenarlarinda daha
belirgin hale geldigini gostermektedir. Elde edilen bulgular, CuXO: ailesinde gozlenen elastik ve optik anizotropi
egilimlerinin bilesime bagl elektronik yap1 degisimleriyle yakindan iligkili oldugunu ortaya koymaktadir.

Kaynakc¢a
1. R. Gillen, J. Robertson, “Band structure calculations of CuAlO2, CuGaO», CulnOz, and CuCrO: by screened
exchange”, Phys. Rev. B 84, 035125 (2011).

2. B. Kang, J. Shin, M. Kang, U. Choi, U. Seo, K. Chung, J. M. Ok, H. Jin, “Colossal optical anisotropy in wide-
bandgap semiconductor CuAlO>”, (2024).
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h-BN Uzerinde Au Atom Aglar1 Kullanarak
Atomik Olgekte Programlanabilir Mantik Kapilarmim Tasarimi
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Bu ¢alismada, altigen bor nitriir (h-BN) yiizeyi lizerinde yer alan 65 altin (Au) atomundan olusan bir agn,
oda sicakliginda (300 K) yeniden yapilandirilabilir Boole mantik kapilar1 (AND ve OR) olarak iglev gérmesi
modellenmigtir. Caligmanin temel motivasyonu, Bose ve ark. (2015) tarafindan ~20 nm ¢apinda altin
nanoparg¢aciklarmin olusturdugu bir agda, 0.3 K gibi ¢ok diisiik sicakliklarda gosterilen mantik davranigini,
¢ok daha kiiciik atomik 6l¢ege ve oda sicakligina tagimaktir.

Her bir Au atomu, Coulomb blokaj1 etkisiyle
atomik Olgekte bir tek-elektron transistorii
(SET) gibi modellenmistir; 6z-kapasitansin son
derece kiigiik olmasi (~1072° F), sarj enerjisini
E; = 2.2 eV seviyesine tasir ve E¢/kgT =~ 85
oran1 sayesinde kriyojenik sogutmaya gerek
kalmadan saglam bir blokaj rejimi saglar. Bu
ozellik, Bose ve ark. [1] tarafindan ~20 nm altin
nanoparcacik aginda 0.3 K sicaklikta gosterilen
yeniden yapilandirilabilir mantik  kapisi
davranisint ¢ok daha kiiclik Olgcekte ve oda
sicakliginda yeniden iretme imkan1
tanimaktadir.

Modelde, iki giris elektrodu ve bir ¢ikis
elektrodundan olusan {ig-ug¢lu bir mimari
benimsenmistir. Ayrica, alti kontrol elektrotu
(C1-C6) ve bir arka kapidan olusan yedi-
bilesenli gerilim vektorii, +4 V araliginda bir
genetik algoritma (GA) ile optimize edilmistir.

Optimizasyon sonucunda hem AND hem de OR
kapilar1 %100 dogrulukla elde edilmistir.
Tersleyici davranis gerektiren NAND, NOR ve
XOR kapilari, galigmanin sonraki asamasinda
tasarlanacaktir.

Kaynakc¢a
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Sekil 1: Au/h-BN Coulomb agmm diizlem-igi yerlesimi
(N = 65, B-istii konumlar). Iki giris, bir ¢ikus elektrotu
ve alti kontrol elektrotu (C1-C6) gosterilmistir

1. S. K. Bose et.al., “Evolution of a designless nanoparticle network into reconfigurable Boolean logic”,

Nature Nanotechnology 10, 1048—1052 (2015).
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Iki boyutlu NiPtTez’nin topotaktik yiizey reaksiyonu ile yakin zamanda deneysel olarak elde edilmesinden
yola ¢ikilarak, Ni2Tez, Pt2Tez yapilari, ara katkili fazlar ve NiPtTez gibi hibrit bilesikleri kapsayan daha genis
bir malzeme sinifi yogunluk fonksiyonel teorisine dayali hesaplamalar ile sistematik olarak incelenmistir.
Amag, bu farkli yapisal konfigiirasyonlarin elektronik, yapisal ve titresimsel 6zellikler iizerindeki etkisini

biitiinciil bir ¢ercevede ortaya koymaktir.

Iki boyutlu gegis metali dikalkojenitleri
(TMD’ler), giiclii elektron korelasyonlari,
topolojik durumlar ve disiikk boyutluluk
etkileri nedeniyle zengin fiziksel oOzellikler
sergileyen ayarlanabilir kuantum malzemeler
sinifim olusturmaktadir [1,2]. Ozellikle PtTe»
ve NiTe: gibi grup-10 telliiridler, metalik
dogalar1 ve topolojik bant yapilar1 sayesinde
Onemli bir aragtirma alani haline gelmistir [3].
Bu sistemlerde kompozisyon kontroli ve
atomik modifikasyonlar, yeni fazlarin elde
edilmesini  ve  elektronik  &zelliklerin
ayarlanmasini miimkiin kilmaktadir [4].

Bu c¢alismada, NiPtTe. ve iliskili telliirid
fazlarinin elektronik, yapisal ve titresimsel
oOzellikleri birinci-prensipler hesaplamalar1 ile
sistematik olarak incelenmistir. Hesaplamalar,
yogunluk  fonksiyonel  teorisi ~ (DFT)
gercevesinde Vienna Ab initio Simulation
Package (VASP) kullanilarak
gergeklestirilmistir. Degisim-korelasyon
etkileri genellestirilmis gradyan yaklagimi
(GGA) kapsaminda ele alinmis, gegis metali d-
orbitallerindeki giiclii korelasyonlar1 dogru
tanimlayabilmek amaciyla GGA+U yontemi

Kaynakc¢a

uygulanmistir. Elektronik yapi analizleri igin
diizlem dalga baz seti ve projector augmented-
wave (PAW) potansiyelleri kullanilmigtir.
Brillouin  bolgesi  orneklemesi  uygun
Monkhorst-Pack k-nokta orgiisii ile saglanmis
ve tlim yapilar enerji minimizasyonu ile
gevsetilmistir.

Elde edilen sonuglar, Ni ve Pt katkisinin

sistemlerde  belirgin bir ylikk yeniden
dagilimma yol ac¢tigim1 ve yart iletken
karakterden = metalik  davranisa  gecisi

tetikledigini gostermektedir. Ayrica fonon
hesaplamalari, incelenen yapilarin dinamik

kararliligim1  dogrulamakta  ve  kafes
titresimlerinin elektronik 6zelliklerle giiglii bir
sekilde baglantili oldugunu ortaya
koymaktadir.

Bu bulgular, modifikasyonlarin ve yapisal
cesitliligin iki boyutlu telliirid sistemlerinde
elektronik ve fiziksel ozelliklerin kontrol
edilmesinde etkili bir ara¢ oldugunu ortaya
koymakta ve bu malzemelerin yeni nesil
fonksiyonel ve topolojik uygulamalar i¢in
giiclii adaylar oldugunu gostermektedir [5].

1. Q. H. Wang, K. Kalantar-Zadeh, A. Kis, J. N. Coleman, M. S. Strano, Electronics and optoelectronics of two-
dimensional transition metal dichalcogenides, Nature Nanotechnology 7, 699-712 (2012).
2. K. F. Mak, C. Lee, J. Hone, J. Shan, T. F. Heinz, Atomically thin MoS:: A new direct-gap semiconductor,

Physical Review Letters 105, 136805 (2010).
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5. Mukherjee et al., Topological properties of NiTe: and related systems, Scientific Reports 10, 1234 (2020).
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Iki tabakali IrX3 ve RhX3 Metal Halojenlerin Elektronik Ozelliklerinin
Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi ile incelenmesi
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Son yillarda yogunluk fonksiyoneli teorisi (YFT) kullanilarak iki boyutlu (2D) metal halojen malzemelerin
elektronik ve manyetik 6zellikleri incelenmekte ve deneysel veriler ile uyumlu sonuglar elde edilmektedir.
MX; yapilar igerisinde bulunan gegis metallerinin d orbitalleri kismen ya da tamamen doludur ve standart
YFT hesaplamalart bu malzemelerin 06zellikle elektronik bant hesaplamalarinda yaniltici sonuglar
verebilmektedir. Deneysel sonuglarla uyumlu teorik hesaplamalarin yapilabilmesi i¢in elektron-elektron itme
kuvvetinin (d elektronlarinin kendi i¢indeki Coulomb itme kuvvetinin) hesaba katilmasi gerekmektedir. Bu
calismada 2D MX; (M=Ir, Rh ve X=Cl, Br, I) metal halojen yapilarinin sahip oldugu yapisal ve elektronik
ozellikler sistemin taban durumu manyetizasyonu dikkate alinarak incelenmistir.

Literatiirde YFT hesaplamalarina uygun Hubbard-U
parametresinin eklenmesi ile deneysel sonuglara
yaklagildigin1  gdsteren  ¢aligmalar mevcuttur.
Ornegin, tek tabakali RuBr; ve Rul; malzemeleri igin
yapilmis ¢aligmalarda, standart PBE yaklasim altinda
optimize edildiklerinde malzemelerin ferromanyetik
0zellik gosterdikleri, Hubbard-U teriminin eklenmesi
ile taban durumu manyetik yoneliminin zigzag
antiferromanyetik ~ yonelime  sahip  oldugu
bulunmustur!’?. Bu ve benzeri galismalar kismen
dolu d orbitaline sahip metal atomu igeren yapilarda
uygun Hubbard-U parametresinin belirlenmesinin
gerektigini  gOstermektedir. Bu  c¢alismada,
Coccoccioni  ve  Gironcoli'nin ~ Hubbard-U

parametresini belirlemek i¢in gelistirdigi yogunluk
fonksiyoneli pertlirbasyon teorisine dayali dogrusal
yanit yaklasimi kullanilmistir™. Elde edilen sonuglar
incelenen tim 2D MX; yapilarinmm yan iletken
ozellik sergiledigini ve her bir yapiya 6zel belirlenen
Hubbard-U degeri sonrasinda orgii parametrelerinin
arttigini ve elektronik yasak bant aralig1 degerlerinin
de Ir metali igeren MX3 lerde ~0.20 eV mertebesinde
Rh metali igeren MX; lerde ise ~0.50 eV kadar
arttigin1 gostermistir. Bu sonuglar d(f) orbitali iceren
malzemelerde Hubbard-U parametresi eklenmesinin
elektronik bant araligit hesaplamasinda etkin
oldugunu gostermektedir.

Tesekkiir: Bu caligma, 124F107 numarali proje kapsaminda TUBITAK tarafindan desteklenmistir.
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and magnetic properties of monolayer a-RuCls: a first-principles and Monte Carlo study. Physical Chemistry
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Janus MoSeN’in Yapisal, Titresimsel ve Elektronik Ozellikleri: Atomik Olcekli
Kusurlar ve STM Imzalar1
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_Ijzmir Yiiksek Teknoloji Enstitiisii - Fizik Béliimii, 35430 fgmir
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Bu calismada, iki boyutlu (2B) tek katmanli MoN2, MoSe: ve Janus MoSeN yapilarinin yapisal, titresimsel ve
elektronik 6zellikleri, yogunluk fonksiyonel teorisi (YFT) kullanilarak karsilastirmali olarak incelenmistir. Yapisal
optimizasyonlar, Janus MoSeN’in MoNz ve MoSe:’ye kiyasla ara 6rgili parametrelerine sahip oldugunu ve Se-Mo-
N dizilimine bagl diizlem dig1 simetri kirilmasi nedeniyle asimetrik bir yapi sergiledigini gostermektedir. Fonon
hesaplamalari, tiim yapilarin dinamik olarak kararli oldugunu ortaya koyarken, Janus MoSeN’de simetri
kirilmasina bagl titresim modu ayrigsmalar1 gézlenmistir. Raman analizleri, MoSeN’de dort Raman aktif modun
ortaya ¢iktigini ve bunlarin yapisal asimetri igin karakteristik bir imza sundugunu gostermektedir. Elektronik bant
yapis1 hesaplamalari, MoSe:’nin dogrudan bant aralikli bir yariiletken, MoN2’nin ferromanyetik metal ve Janus
MoSeN’in metalik karakterde oldugunu ortaya koymaktadir. Bader analizleri, ylik transferi asimetrisine bagli i¢sel
dipol olusumunu dogrulamaktadir. Noktasal kusurlarin bazi durumlarda metal-yariiletken faz ge¢isini tetikledigi
ve simiile edilen STM goriintiilerinin bu kusurlar1 ayirt edebilen karakteristik kontrast imzalar1 sundugu
goriilmistiir. Elde edilen sonuglar, Janus MoSeN’in simetri kirilmasi ve kusur miihendisligi ile ayarlanabilir
ozellikler sergiledigini ve nanoelektronik ile optoelektronik uygulamalar i¢in umut verici bir aday oldugunu

gostermektedir.

Son yillarda Janus yapilar, diizlem dis1 simetri
kirilmasiyla ortaya ¢ikan 6zgiin fiziksel 6zellikleri
nedeniyle 2B malzemeler arasinda yogun ilgi
gormektedir. Bu yapilar, igsel dipol momenti ve
ayarlanabilir elektronik o6zellikler gibi simetrik
yapilarda bulunmayan davramiglar sergilemektedir.
Yakin zamanda, 2B Janus MoSeN yapisinin plazma
destekli molekiiler demet epitaksisi yOntemiyle
basariyla sentezlenmesi,[ 1] bu sistemin temel fiziksel
ozelliklerinin ayrintili olarak incelenmesi igin giiclii
bir motivasyon sunmustur.
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Sekll 1 Tek katmanl (a) MoN:, (b) MoSez ve (c) Janus
MoSeN yapilarinin atomik yapilari, diizlem ortalamali
elektrostatik potansiyel profilleri, fonon dispersiyonlari ve
elektronik bant yapilari.

Caligmamizda, 2B Janus MoSeN ve karsilastirma
amaciyla MoX, (X:Se, N) yapilarmin yapisal,
titresimsel ve elektronik 6zellikleri YFT kullanilarak
incelenmistir. Hesaplamalar Vienna Ab initio
Simulation = Package @ (VASP)  paketi ile
gergeklestirilmig, degisim-korelasyon etkilesimleri

Kaynakc¢a

GGA-PBE fonksiyoneli ile tanimlanmig ve spin-
yoriinge etkilesimleri dahil edilmistir.

Yapisal optimizasyonlar, MoSeN’in MoN» ve MoSe»
arasinda ara Orgii parametrelerine sahip oldugunu
gostermektedir. Kalkojen tabakasimnin azot ile yer
degistirmesi, diizlem dig1 simetriyi kirarak i¢sel dipol
momenti olusturmustur. Fonon dispersiyonlari,
yapmin dinamik olarak kararli oldugunu ortaya
koymaktadlr

(h) Sei@V, (1)Se/N-antiside

= --.
|

Sekll 2: Janus MoSeN yapisinda farkl noktasal kusurlar

icin hesaplanan elektronik bant yapilar: ve karsilik gelen
simiile edilmis STM goriintiileri.

2B malzemelerde noktasal kusurlar elektronik yapiy1
onemli olgiide degistirebilmekte ve faz gegislerini
tetikleyebilmektedir. Bu dogrultuda Janus MoSeN
yapisinda nokta kusurlar incelenmis ve bazi kusur
tiirlerinde metal-yariletken gecisi gozlemlenmistir.
Ayrica, simiile edilen STM goriintiileri, farkli kusur
tirlerinin ylizeyde karakteristik kontrast imzalar
olusturdugunu gostermektedir.

1. Yue, X, Xia, Y., Ding, D., Fu, W., He, D., He, C., Wang, Y., Xue, H., Jin, Y., Yuan, M., Zhang, J., Ho, W., Xu,
H., Ki, D.-K., Hao, J., & Xie, M. Single-layer MoSeN - a synthetic Janus two-dimensional transition-metal
compound grown by plasma-assisted molecular beamepitaxy.2DMaterials2025
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Sodyum Bizmut Molibdat (NaB1(Mo0O4).) Kristalinde Yapisal ve
Nanoindentasyon Tabanli Mekanik Ozelliklerin Incelenmesi

Mehmet Isik!, Cansu Corapci', Gozde Altuntas’

]fzmir.Baklrgay Universitesi, Biyomedikal Miihendisligi Boliimii, 35665, Izmir
’Gazi Universitesi, Metalurji ve Malzeme Miihendisligi Béliimii, 06560, Ankara

NaBi(MoOa); kristalleri, optoelektronik ve fotonik uygulamalarda sundugu etkili optik 6zellikler ve kimyasal
kararlilik nedeniyle dikkat ¢geken molibdat bazli malzemeler arasinda yer almaktadir. Bu tiir kristallerin cihaz
performansint dogrudan etkileyen mekanik dayanim ve deformasyon davraniglarinin dogru bir sekilde
belirlenmesi, 6zellikle uzun omiirlii ve glivenilir uygulamalar agisindan kritik neme sahiptir. Bu ¢aligmada,
Czochralski yontemi ile biiyiitiillen NaBi(MoOa4)2 kristallerinin yapisal ve mekanik 6zellikleri incelenmistir.
XRD analizleri, yliksek faz saflif1 ve tetragonal kristal yapryr dogrulamig, Williamson—Hall yontemi ile
mikrogerinim davranisi degerlendirilmistir. Yiik-bagimli nanoindentasyon 6l¢timleri Oliver—Pharr analizi ile
incelenmis, PSR ve Meyer yaklagimlar1 kullanilarak indentasyon boyut etkisi analiz edilmistir. Sonuglar,
artan yiik ile birlikte sertlik ve elastik modiilde azalma oldugunu ve deformasyon davranisinin elastikten
plastige kaydigini gostermektedir. Elde edilen bulgular, NaBi(Mo0Oa). kristallerinin mekanik performansina
dair 6nemli bilgiler sunmakta ve optoelektronik uygulamalar agisindan potansiyelini ortaya koymaktadir.

NaBi(Mo004),, molibdat tabanli kompleks oksitler
arasinda sahip oldugu yapisal esneklik, kimyasal
kararliik ve ¢ok yonlii fiziksel oOzellikleri
nedeniyle 6nemli bir fonksiyonel malzeme aday1
olarak one ¢ikmaktadir. Ozellikle optoelektronik
ve fotonik uygulamalarda kullamilabilirligi,
yalmzca optik ozelliklerine degil, ayn1 zamanda
mekanik dayanimina ve yiik altindaki davranigina
da baglidir. Bu nedenle, malzemenin kiigiik 6l¢ekli
mekanik  Ozelliklerinin  belirlenmesi, cihaz
entegrasyonu agisindan kritik 6neme sahiptir.

Bu ¢alismada, Czochralski yontemi ile biiyiitiilen
NaBi(MoOs); tek kristallerinin yapisal ve mekanik
ozellikleri incelenmistir. XRD analizleri kristalin
tetragonal yapida oldugunu dogrulamis ve kafes
parametreleri @ = 5.25 A ve ¢ = 11.40 A olarak
belirlenmistir.

Nanoindentasyon Ol¢iimleri 5-250 mN araliginda
farkli yiikler uygulanarak gergeklestirilmistir.
Sertlik degerlerinin 5.4 GPa’dan 3.3 GPa’a
distiigii, elastik modiiliin ise 111 GPa’dan 79
GPa’a geriledigi gozlenmistir. Bu degisim,
belirgin bir indentasyon boyut etkisinin (ISE)
varligma isaret etmektedir [1]. Meyer analizi
sonucu elde edilen » = 1.72 degeri (yiik ile girinti
boyutu arasindaki iligkiyi tanimlayan Meyer iissii),

Tesekkiir

bu davramisi dogrulamaktadir. Orantili numune
direnci modeli (PSR) analizi ile elde edilen yiikten
bagimsiz gercek sertlik degeri yaklasik 2.7 GPa
olarak bulunmustur [2]. Bu durum, diisiik yiiklerde
oOlgiilen yiiksek sertlik degerlerinin ylizey etkileri
ile iligkili oldugunu gostermektedir. Ayrica, artan
yiikle birlikte elastik modiildeki azalma, yliksek
yiiklerde olusan mikro hasar ve catlak olusumu ile
iligkilendirilmistir. Enerji analizi sonuglari, elastik
ve plastik deformasyon bilesenleri arasindaki
degisimi ortaya koymaktadir. Diiglik yiiklerde
elastik katki daha baskin iken, yiik arttik¢a plastik
deformasyonun pay1 artmakta ve geri donligiimsiiz
deformasyon mekanizmalar1 on plana
cikmaktadir.

Sonug olarak, NaBi(MoOs); kristalleri belirgin bir
yiik bagimli mekanik davranis sergilemekte olup,
ozellikle yik artistyla  birlikte  mekanik
parametrelerin stabilize oldugu ve belirli bir yiik
araliginda yiikten bagimsiz bir plato bdlgesine
ulastig1 belirlenmistir. Bu g¢aligma, malzemenin

gercek mekanik ozelliklerinin dogru
degerlendirilmesi  a¢isindan ~ onemli  olup,
optoelektronik uygulamalarda kullanim

potansiyelini desteklemektedir.

Bu ¢alisma, TUBITAK 1002 Destek Programi kapsaminda 125F317 proje numarasi ile desteklenmektedir.
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Ug Boyutlu Klasik Heisenberg Modelinde Diizensizlik Etkileri ve Evrensellik Sinifi:
Genis Olgekli Monte Carlo Simiilasyonu

Mehmet A. ikbal, Zeynep Demir Vatansever, Erol Vatansever
Dokuz Eyliil Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Boliimii, 35160, Izmir

Donmus diizensizlik i¢eren ¢ok parcacikli spin sistemleri, istatistiksel fizikte kritik davranmisin ve evrensellik
siniflarinin nasil degistigini anlamak acisindan temel ve halen tam olarak ¢dziilememis problemlerden biridir. Ug
boyutlu klasik Heisenberg modelinin saf durumuna ait termodinamik 6zellikler ve kritik davranis uzun yillardir
iyi bilinmesine ragmen [1-3], bag rastgeleligi (random-bond disorder) igeren durumlarda faz gecisinin dogas1 ve
evrensellik sinifi lizerindeki etkiler hala ayrintili olarak agikliga kavusturulmay1 beklemektedir.

Bu calismada, ii¢ boyutlu klasik Heisenberg modelinde bag diizensizliginin termodinamik ozellikler ve kritik
davranis tizerindeki etkilerini incelemek amaciyla genis 6l¢ekli Monte Carlo simiilasyonlar gergeklestirilmistir.
Kritik bolge yakiminda yiiksek dogruluk ve verimli 6rnekleme saglamak igin kiime (cluster) algoritmalar ile
Metropolis giincellemesini birlestiren hibrit bir simiilasyon yontemi kullanilmigtir. Bu yaklasim, kritik
yavaslamay1 6nemli dl¢ilide azaltarak biiyiik sistem boyutlarinda giivenilir sonuglar elde edilmesini saglamistir.
Manyetizasyon, manyetik duygunluk, Binder parametresi ve ikinci moment korelasyon uzunlugu gibi temel
termodinamik nicelikler ayrintili olarak analiz edilmistir. Sonlu boyut 6lgekleme yontemleri kullanilarak kritik
sicaklik belirlenmis ve kritik {isteller yiiksek hassasiyetle hesaplanmistir. Elde edilen sonuglar, bag diizensizligine
ragmen sistemin saf Heisenberg modeli ile aym1 evrensellik sinifinda kaldigmi ve kritik davranigin bu tiir
diizensizliklere kars1 olduk¢a dayanikli oldugunu gostermektedir.

Kaynakc¢a

1 R. G. Brown, M. Ciftan, “High-Precision Evaluation of the Static Exponents of Classical Heisenberg
Ferromagnet”, Physical Review Letters 76, 1352 (1996).

2 C.Holm, W. Janke, “ Critical Exponents of the Classical Heisenberg Ferromagnet”, Physical Review Letters,
78, 2265 (1997).

3 M. Hasenbusch, “Monte Carlo study of a generalized icosahedral model on the simple cubic lattice”,
Physical Review B, 102, 024406 (2020).
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vdW Istifleme Miihendisligi ile iki Tabakali CrXs (X = Cl, Br, I) Sistemlerinde
Manyetik Ozelliklerin Kontrolii
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Iki boyutlu van der Waals (vdW) manyetik malzemeler, diisiik boyutlu manyetizma, spintronik uygulamalar
ve ayarlanabilir manyetik faz davramslar agisindan son yillarda biiyiik ilgi gérmektedir. Ozellikle iki
tabakali CrXs (X = Cl, Br, I) sistemleri, tabakalar aras1 etkilesimlerin istifleme diizenine ve goreli tabaka
kaymalarina duyarli olmasi nedeniyle, manyetik 6zelliklerin kontrollii bigimde diizenlenebildigi énemli
model sistemler arasinda yer almaktadir. Bu ¢alismada, iki tabakali CrXs yapilarinda iist tabakanin alt tabaka
iizerinde farkli oranlarda kontrollii olarak kaydirilmasiyla ortaya ¢ikan manyetik davranislar Monte Carlo
simiilasyonlar1 kullanilarak incelenmistir.

Caligsmada, vdW istifleme miihendisligi yaklasimi kapsaminda farkli kayma konfigilirasyonlarinin tabakalar
aras1 degis-tokus etkilesimleri {izerindeki etkisi dikkate alinarak sistemin termodinamik 6zellikleri analiz
edilmistir. Miknatislanma, manyetik duygunluk, i¢ enerji ve 6zgiil 1s1 gibi temel termodinamik biiytikliiklerin
sicakliga bagh degisimleri incelenmis; kritik sicakliklarin kayma miktarina bagl evrimi ortaya konulmustur.
Ayrica dis manyetik alan altinda elde edilen histeresis egrileri yardimiyla koersivite ve remanans degerleri
hesaplanarak sistemlerin manyetik karakterleri degerlendirilmistir.

Elde edilen sonuglar, tabakalar aras1 goreli kaymanin yalnizca denge faz gegislerini degil, aym1 zamanda
histeresis davranislar1 da 6nemli 6lgiide degistirdigini gostermektedir. Ozellikle bazi kayma oranlarinda
ferromanyetik—antiferromanyetik gegislerin tetiklendigi, koersivite ve remanans degerlerinde belirgin
degisimlerin ortaya ¢iktig1 belirlenmistir. Bu bulgular, iki boyutlu manyetik malzemelerde istifleme kontrollii
manyetik faz mithendisligi agisindan 6nemli sonuglar sunmakta ve deneysel caligmalar igin yol gosterici bir
cergeve saglamaktadir.

Tesekkiir: Bu calisma, 124F107 numarali proje kapsaminda TUBITAK tarafindan desteklenmistir.
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Ti/Pt/Co/Pt Cok Katmanli Ultra Ince Filmlerde Kalmliga Bagli Manyetik

Davranis
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Dik manyetik anizotropi (PMA) gosteren manyetik filmler, manyetik bellek aygitlar1 gibi manyetik
uygulamalar i¢in dikkat gekmektedir. PMA, manyetik filmlerin katman kalinliginin degistirilmesiyle kontrol
edilebilmektedir [1]. Miknatissal sagtirma yontemiyle biiyiitiilen ¢ok ince Ti/Pt/Co/Pt filmlerinde her bir
katmanin kalinliginin PMA iizerindeki etkisi incelenmistir. Sonuglar, katman kalinliklarinin hassas bir
sekilde kontrol edilmesiyle PMA'nin etkili bir sekilde ayarlanabilecegini gdstermektedir.

Ferromanyetik/agir metal ince film sistemleri,
manyetik anizotropi gibi manyetik 6zellikleri
nedeniyle nanospintronik i¢in énemlidir [2]. Bu
sistemler icin, giiclii manyetik anizotropi ve
araylizey manyetik polarizasyonu gdsteren
Pt/Co/Pt tercih edilmektedir. Co veya Pt katman
kalinligimi degistirerek manyetik anizotropiyi
degistirmek miimkiindiir [3]. Ayrica, alt katman
olarak Ti katmaninin biriktirilmesi arayiizey
plriizliligini iyilestirdigi icin PMA'y1 artirir
[4].

Bu calismada, oda sicakliginda miknatissal
sactirma yontemiyle Si(111) alttas {izerine
degisen kalinliklarda Ti (5-20 A°), Pt (15-25 A°)
ve Co (3-50 A°) katmanlarina sahip ultra ince
Ti/Pt/Co/Pt filmleri biriktirilmistir. Biiyilitme
isleminden Once, hedeflerin yiizeyindeki olasi
kirlilikleri kontrol etmek igin her bir hedefe
kazima iglemi yapilmis ve X-Isim1 Fotoelektron
Spektroskopisi (XPS) ile analiz edilmistir.
Kaplama &ncesinde sistemin taban basinc1 107
mbar iken kaplamalar yaklastk 10~ mbar argon
ortaminda yapilmistir. Alttas ile hedef arasindaki
mesafe 100 mm'de tutulmustur. Kalinliklart
izlemek igin periyodik olarak XPS ile kalibre

Kaynakc¢a

edilen QCM (Quartz Crystal Microbalance)
kalinlik sensorii kullanilmastir.

Numunelerin manyetik karakterizasyonu, oda
sicakliginda Manyeto Optik Kerr Etkisi (MOKE)
ile gerceklestirilmistir. Histerisis egrileri polar
(P-MOKE) ve boyuna (L-MOKE) geometrilerde
elde edilmistir. Sonuglar, Ti katmaninin PMA'y1
desteklemesi igin kritik bir kalmlik degeri
oldugunu gostermektedir. Kalinligin bu kritik
degerin altina diismesi koersiviteyi (zorlayici
alan1) azaltirken, bu degerin asilmasi PMA'y1
neredeyse yok etmektedir. Pt katman kalinliginin
numunenin koersivitesine katkida bulundugu
gdzlemlenmistir. Pt katmam kalinligmin
artinlmas1  daha yiiksek koersiviteye yol
acmaktadir. PMA biiyiik dl¢iide Co katmani
kalinligina baglidir. Aynm1 zamanda Co katmani
icin de PMA'y1 yok eden kritik bir kalinlik
mevcuttur. Daha kalin bir Co katmaniyla numune
diizlem i¢i anizotropi sergilemektedir. Sonug
olarak, Ti/Pt/Co/Pt ¢ok katmanli ince filmlerde
her bir katmanimn kalinliginin hassas bir sekilde
kontrol edilmesi, dik manyetik anizotropi ve
koersiviteyi ayarlamak igin etkili bir yaklagim
sunmaktadir.

1 O.Yildirim et al., “Tuning the perpendicular magnetic anisotropy in Co/Pt multilayers grown by facing target
sputtering and conventional sputtering”, Scripta Materialia 207, 114285 (2022).
2 M. V. Dorokhin et al.," Adjustment of Magnetic Characteristics for [Co/Pt] Multilayer Thin Films", Coatings,

15, 186 (2025).

3 I Jacyna et al., "Study of ultrathin Pt/Co/Pt trilayers modified by nanosecond XUV pulses from laser-driven
plasma source", Journal of Alloys and Compounds 763, 899-908 (2018).

4 M. T. Ocal et al., "Structural and Morphological Effect of Ti underlayer on Pt/Co/Pt Magnetic Ultra-Thin
Film", Japanese Journal of Applied Physics 60, 105505 (2021).
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Ferroelektrik Domain Yapilarinin Kuantum Nokta Filmlerindeki
Fotoliiminesansin Uzaysal Modiilasyonu

Salih Kenan Liman', Cetin Meri¢ Giivenc?, Oktay Aktas'

. Yzmir Yiiksek T eknoloji Enstitiisii, Fotonik Béliimii, 35430 Lzmir '
[zmir Yiiksek Teknoloji Enstitiisii, Malzeme Bilimi ve Miihendisligi Boliimii, 35430 Lzmir

Kuantum nokta (QD) filmlerinde fotoliiminesansin (PL) uzaysal kontrolii, akilli optoelektronik ve fotonik
aygitlar agisindan onemlidir. Ferroelektrik kristaller, yiizey kutuplanmasi, elektrostatik cevre ve yerel
gerinim alanlar1 sayesinde hibrit yapilarin optik Ozelliklerini modiile edebilen islevsel platformlar
sunmaktadir [1,2]. Ancak, ferroelektrik domain yapilarinin QD filmlerinin emisyon davramslari tizerindeki
etkisi heniiz tam olarak anlasilamamustir.

Sekil 1: CdSe/CdS/ZnS kuantum nokta filmi kapli BaTiO3z( (111) tek kristalinin Fotoliiminesans Haritasi

Bu ¢alismada, (111) yonelimli BaTiOs tek kristali tizerine kaplanan CdSe/CdS/ZnS kuantum nokta
filmlerinin PL davranisi incelenmistir. PL haritalarinda gozlenen parlak—karanlik desenlerin,
althgin domain Oriintiisiiyle giiclii bir korelasyon gosterdigi belirlenmigtir. Numune rotasyonu
sonrasinda Raman kontrastinin kaybolmasina karsin PL kontrastinin korunmasi, goézlenen
modiilasyonun optik artefaktlardan ziyade domainlere bagh fiziksel bir etkilesimden
kaynaklandigin gostermektedir.

Spektral analizlerde gozlenen kiigiik fakat sistematik tepe kaymalari, ferroelastik domain
duvarlarinda lokalize gerinim ve arayiizey etkilerine isaret etmektedir. Bununla birlikte, PL
yogunlugundaki degisimlerin domain duvarlarinda ortaya ¢ikan yerel etkilerle iligkili olabilecegi
diistiniilmektedir. Ayrica, emisyon kontrastinin QD film kalinligina bagh oldugu gézlenmistir. Bu
sonuglar, ferroelektrik domain miihendisligi kullanilarak QD emisyonunun pasif bir yontemle
desenlenebilecegini gostermekte ve yeni nesil akilli fotonik aygitlar i¢in 6zglin bir yaklagim
sunmaktadir.

Kaynakc¢a
1 Y. Zhang et al., “Ferroelectric and Piezoelectric Effects on the Optical Process in Advanced Materials and
Devices”, Advanced Materials 30, 1707007 (2018).
2 C. H. Li, K. M. McCreary, B. T. Jonker, “Spatial Control of Photoluminescence at Room Temperature by
Ferroelectric Domains in Monolayer WS»/PZT Hybrid Structures”, ACS Omega 1, 963-970 (2016).
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PdTe'nin Farkli Yapisal Fazlari: Kararlilik, Titresimsel Imzalar ve Gerilim
Odakl Faz Gegisleri

Sule Bektas', Hasan Sahin?, Mehmet Yagmurcukardes'
' zmir Teknoloji Enstitiisii, Fotonik Boliimii, 35430 Izmir, Tiirkiye
Sarjah Amerikan Universitesi, Sanat ve Bilim Fakiiltesi, Fizik Béliimii, Sarjah, Birlesik Arap
Emirlikleri

Bu calismada, PdTe:’nin dort farkli fazi,hekzagonal (1T), bozulmus hekzagonal (1T'), pentagonal (penta) ve
fazlari, yogunluk fonksiyonel teorisi (YFT) tabanli ilk prensip hesaplamalar ile yapisal, titresimsel, elektronik ve
elastik ozellikleri agisindan incelenmistir. Fonon bant dagilimlart tiim fazlarin dinamik olarak kararli oldugunu
gostermektedir. Raman spektrumlari, her faza 6zgii titresimsel imzalar ortaya koymaktadir. Elektronik bant
yapilari, 1T" fazinin metalik, diger fazlarin ise dolayli bant aralikli yar1 iletken oldugunu goéstermektedir. Yar1
iletken fazlar arasinda  fazi en yiiksek elektron hareketliligine, penta fazi ise en yiiksek bosluk hareketliligine
sahiptir. Elastik analizler, basing altinda penta fazindan P fazina faz gecisi gergeklestigini ve bunun ayarlanabilir
malzeme Ozellikleri sundugunu ortaya koymaktadir. Ayrica 1T faz1 izotropik davranis sergilerken, penta fazi
belirgin anizotropi ile uyumlu sekilde auxetic 6zellik gostermektedir. Genel olarak, sonuglar PdTe> nin farkli
fazlarinin ayirt edici 6zelliklerini ve gerinimle kontrol edilebilir faz gegislerini ortaya koymaktadir.

Dort PdTe. tek katmanh fazi (1T, 1T', penta ve B)
iizerinde yapilan DFT hesaplamalari, belirgin yapisal
simetriler ve koordinasyon ortamlar1 géstermektedir;
IT en simetrik ve termodinamik olarak en kararlh
fazdir. 1T" fazi, Peierls bozulmasi nedeniyle
metaliktir, penta ve B fazlar1 ise anizotropik kafeslere
ve biraz daha diisiik kararliliga sahip disiik simetrili
yart iletkenlerdir.

O penta-PdTe, T @ @./

’*I bJ

PWW%#*"ffo’c’of

Sekil 1: (ase) IT, (b)f) 1T, (c/g) penta ve (d/h) f-PdTe:'nin iist ve yan

goriiniim yapilart / fonon bant yapilari.

Kaynakc¢a

Fonon spektrumlari, tiim fazlarm dinamik olarak
kararli oldugunu ve daha karmagik penta ve
yapilarinda daha zengin titresimsel Ozellikler
bulundugunu dogrulamaktadir [1].

Tim PdTe, fazlarn farkli elektronik 6zellikler
sergiler; altigen, besgen ve [ fazlart degisen bant
aralig1 boyutlarina sahip dolayli bant aralikli yar
iletkenlerdir, 1T’ faz1 ise metalik davranig gosterir.
Tim yapilarda, bant kenarlarma yakin elektronik
durumlar agirlikli olarak Te orbitalleri tarafindan
yonetilir; bant aralig1 degerlerindeki ve VBM-CBM
konumlarindaki farkliliklar yapisal simetri ve orbital
hibritlesmesindeki degisimlerden kaynaklanir.
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Sekil 2: (a/le) IT, (b/ﬁ 1T, (c/g) penta ve (d/h) p-PdTe:'nin

fonon/elektronik bant yapilari.

Gerilim mithendisligi, penta'dan B'ya bir faz gecisini daha da miimkiin
kilarak, PdTe.'yi ayarlanabilir 2B malzeme islevsellikleri i¢in umut
vadeden bir platform olarak 6ne ¢ikarmaktadir. Son olarak, gerilim
penta'dan fB'ya bir faz gegisini tetikleyebilir ve bu da PdTe. fazlarn
arasinda giiglii yapi-6zellik ayarlanabilirligini vurgular.

1 L. Liu, Y.Ji, M. Bianchi, S. M. Hus, Z. Li, R. Balog, J. A. Miwa, P. Hofmann, A.-P. Li, D. Y. Zemlyanov, et al., “A

metastable pentagonal 2d material synthesized by symmetry-driven epitaxy,”

no.10, pp.1339-1346, 2024.
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6H-SiC(0001) Yiizeyindeki Epitaksiyel Grafen Sirt Yapilarmim AKM Tabanli
Bilgi-Giidiimlii ve Drift-Farkindaliklt Analitik Cergeve ile Karakterizasyonu

Derya Gemici Deveci', Tuana Karakoyun Barandir™’, Ozhan Unverdi’, Cem Celebi'

! Altinbas Universitesi, Lisansiistii Egitim Enstitiisii, Elektrik ve Bilgisayar Miihendisligi Boliimii, 34217 Istanbul
2 [zmir Yiiksek Teknoloji Enstitiisii, Fizik Boliimii, 35430 Lzmir
3 Yasar Universitesi, Elektrik ve Elektronik Miihendisligi Béliimii, 35100 Lzmir

Tek katmanli epitaksiyel grafen (EG/6H-SiC) ylizeyinde olusan sirt benzeri (ridge) yapilar, malzemenin lokal
gerinim dagilimimi ve nanomekanik 6zelliklerini dogrudan modiile eden temel morfolojik 6zelliklerdir. Bu
calismada, SiC iizerinde biyiitiilen epitaksiyel grafenin Atomik Kuvvet Mikroskobu (AKM) topografi
verilerini, ham veri biitiinliigiinii bozmadan degerlendiren bilgisayarli gorii (CV) ve makine 6grenmesi (ML)
destekli bir analitik cerceve sunulmaktadir. Onerilen yaklasim, farkli normal yiikler altinda elde edilen AKM
topografilerini blok tabanli ve piksel diizeyinde analiz ederek sirt yapilarinin morfolojik siirekliligini ve
kuvvete bagl yer degistirme profillerini karsilastirmali olarak incelemeye olanak saglamaktadir. Bu
kapsamda, drift-farkindalikli ve bilgi-giidiimlii eslesme stratejisi ile sirt yapilart boyunca koordinat uyumu
saglanmis; dikey yer degistirme (AV,) profilleri ve yerel efektif rijitlik dagilimlar1 goreli, kuvvete bagh

gostergeler olarak degerlendirilmistir.

Tek katmanl epitaksiyel grafenin 6H-SiC (0001)
ylizeyinde, soguma asamasinda SiC ve grafen
arasindaki termal genlesme farklar1 nedeniyle olusan
sirt benzeri (ridge) yapilar, malzemenin lokal gerinim
(local strain) dagilimini modiile etmektedir [1]. Bu
morfolojik yapilarin uygulanan kuvvet altindaki
mekanik tepkilerini nano dlgekte belirlemek, grafen
tabanli nano-aygitlarin yapisal kararliligin1 anlamak
acisindan  kritiktir. Ancak, AKM Olg¢limlerinde
karsilagilan yanal kayma etkileri (drift), aym
nanometrik bolgenin farkli yiikler altinda takibini ve

hassas nanomekanik karakterizasyonunu
zorlagtirmaktadir. Bu calismada, 4-16 nN normal
kuvvet araliginda gerceklestirilen AKM

Ol¢limlerinden elde edilen ham veriler, CV ve ML
destekli, drift-farkindalikli ve bilgi-giidimli bir
analitik cerceve ile degerlendirilmistir. Gelistirilen
ML modeli, kayma yonini %97 dogrulukla
siniflandirmis, kayma hizin1 RMSE~3.2x10” pm/s
ve R?=0.976 katsayis! ile yiiksek hassasiyette tahmin
etmistir. Analitik cer¢eve kapsaminda saglanan
piksel diizeyinde koordinat uyumu, 4-6 nN normal
kuvvet ile elde edilen AKM topografilerinde %99,8
yon ve %95,8 biyiiklik uyumu saglanarak, sirt
yapilarinin AV, profilleri ¢ikarilmis ve kuvvete bagh
ylizey yanit1 sistematik olarak analiz edilmistir.
Yapilan analizlerde, 4-6 nN yiik rejiminde yiiksek
kuvvet hassasiyeti sergiledigi kantitatif olarak
gbzlemlenmistir. Uygulanan analitik ¢ergeve ile sirt
yapilarinin efektif yay sabitleri (kerr) ve sirt boyunca

Kaynakc¢a

dagilimlari, geleneksel analizlerin Otesinde bir
coziiniirliikle  haritalandirilmistir.  Elde  edilen
degerler mutlak mekanik sabitler olarak degil, sirt
bolgelerinin goreli ve kuvvete bagh efektif rijitlik
gostergeleri olarak degerlendirilmistir [2].

".—
//.f-¥\'

Sekil 1: Grafen surt yapilarimin 4-6 nN normal kuvvetler altinda dikey yer
degistirme profilleri. Koordinat uyumu saglanmug yiikseklik profilleri, sirt
yapularimin  dikey yer degistirme miktarini piksel diizeyinde ortaya
koymaktadir. Iskelet eglesmeleri, efektif yay sabiti (keg) hesaplamalart icin
temel teskil eden noktasal deformasyon analizini dogrulamaktadir.

//’—‘

Analiz siirecindeki gozlemci bagimliligint minimize
eden bu sistem, Olgeklenebilir ve tekrarlanabilir bir
analiz altyapis1 sunmaktadir. CV ve ML tekniklerinin
AKM analiz siireglerine bu entegrasyonu, veriden
elde edilen bilgi derinligini maksimize ederek ileri
miihendislik uygulamalarina dogrudan veri destegi
saglamaktadir.

1. V. Singh, S. Sengupta, H.S. Solanki, R. Dhall, A. Allain, S. Dhara, P. Pant, M.M. Deshmukh, Probing thermal
expansion of graphene and modal dispersion at low-temperature using graphene nanoelectromechanical systems

resonators, Nanotechnology 21, 165204 (2010).

D. Gemici Deveci, T. Karakoyun Barandir, O. Unverdi, C. Celebi, A knowledge-driven computer vision

framework for automated atomic force microscopy surface characterization, Measurement 262, 120006 (2026
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Gegis Metali Katkili Y1gin MoS>’de Istiflenmeye Bagli Altermanyetizma
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Geleneksel ferromanyetizma ve antiferromanyetizmanin 6tesinde, makroskopik net miknatislanmasi sifir
olan ancak momentum uzayinda gii¢lii spin bant yarilmasi sergileyen altermanyetizma, spintronik alaninda
yogun ilgi gormektedir.[1], [2] Bu calismada, yalin yigin MoS: kristalinin farkli istiflenme (stacking)
fazlarma (AA', AB', AA, AB, 3R) c¢esitli 3d gecis metalleri (V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni) eklenerek sistemin
altermanyetik taban durumu incelenmistir. Bu fazlar yapisal, manyetik ve elektronik 6zellikleri agisindan
Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi (DFT) temelli hesaplamalarla analiz edilmistir. Elde edilen bulgular, spin
yogunlugu dagilimmin ve bantlardaki spin ayrigsmasinin rastgele olmadigini; dogrudan malzemenin spesifik
yapisal simetrisine ve araya giren gecis metalinin elektron dizilimine bagli oldugunu gostermektedir. Bu
sonuglar, altermanyetik davranisin istiflenme geometrisiyle kontrol edilebilirligini kanitlamakta ve yeni nesil
spintronik aygit mimarileri i¢in teorik bir temel sunmaktadir.
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Sekil 3: Mn interkale edilmis farkly MoS:
fazlarimin iistten ve yandan goriiniimleri.

Hesaplamalar, Vienna ab-initio  Simulation
Package (VASP) kullanilarak yapilmis olup
elektronlar arasindaki degisim-korelasyon
etkilesimleri genellestirilmis gradyen yaklagimi
(GGA) fonksiyoneli ile tanimlanmustir.

Mn atomu interkale edilmis farkli MoS; fazlarinin
optimize edilmis yapilari ve manyetizasyon
konfigiirasyonlar1 Sekil 1'de sunulmustur. Mn
atomlarmin yerlesimi, malzemenin yerel kristal
alanmm1 bozarak belirli bir yapisal simetri
kirilmasina yol agmaktadir. Mn atomlar etrafindaki
manyetik polarizasyonu  gorsellestirmek i¢in
eklenen spin yogunlugu izoyiizeyleri, bu manyetik
dagilimm dogrudan kristalin istiflenme geometrisi
tarafindan dikte edildigini agik¢a gdstermektedir.

Kaynakc¢a

Sekil 2: Mn interkale edilmis farkli MoS: fazlarinin
elektronik bant yapilari.

Sekil 2’de sunulan elektronik bant yapilari, fazlar
arasinda altermanyetizmanin varligin1 kanitlayan
kritik fiziksel farkliliklar1 ortaya koymaktadir.
Hesaplamalar hem spin-yoriinge etkilesimli (SOC)
hem de SOC’suz durumlar i¢in gerceklestirilmistir.
Mn interkale edilmis sistemlerde net bir makroskopik
miknatislanma olmamasina ragmen, belirli fazlarda
momentum uzayinda spin-yukari ve spin-agagi bant
yarilmalari gdzlemlenmistir. Burada asil
vurgulanmas1 gereken bulgu, bantlardaki bu spin
ayrismasinin  SOC etkisi olmadan dahi varligin
stirdiirmesidir. Alisilagelmis rélativistik yarilmalarin
aksine, tamamen kristal simetrisi ve degis-tokus
etkilesimlerinden kaynaklanan bu momentum
bagimli spin yarilmasi, sistemin altermanyetik
dogasinin en kesin ve dogrudan kanitidir.

1. Smejkal, Libor, et al. "Crystal time-reversal symmetry breaking and spontaneous Hall effect in collinear anti-
ferromagnets." Science advances 6.23 (2020): eaaz8809.

2. Smejkal, Libor, Jairo Sinova, and Tomas Jungwirth. "Beyond conventional ferromagnetism and antiferromag-
netism: A phase with nonrelativistic spin and crystal rotation symmetry." Physical Review X 12.3 (2022):

031042.
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Tek Boyutlu IV-VI Grubu AX; Zincirlerinin Yapiya Bagli Raman Imzalar1 ve
Elektronik Ozellikleri
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Tek boyutlu (1B) nanoyapilar, boyutsal indirgenme ve kuantum sinirlanma etkileri sonucu ortaya ¢ikan;
geometrilerine bagl olarak ayarlanabilir elektronik, optik ve manyetik 6zellikler sergileyen 6nemli malzeme
sistemleridir. Son yillarda karbon nanotiip kanallar1 igerisinde kararli hale getirilen atomik zincir yapilar,
normal kosullarda elde edilmesi zor kristal motiflerinin sentezlenmesine olanak saglamistir[1]. Ozellikle
kapsiillenmis GeX: ve SiXz (X = S, Se) zincirlerinin[2] yar1 iletken davrams gosterdigi ve bilesime bagl
ayarlanabilir bant araliklaria sahip oldugu rapor edilmistir. Bu baglamda, Grup IV-VI bilesiklerine ait AX>
(A =8Si, Ge, Sn, Pb; X =S, Se, Te) 1B zincir yapilarinin yapisal, elektronik, titresimsel ve termal dzellikleri
birinci prensip hesaplamalaryla sistematik olarak incelenmistir.
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Sekil 4. Type-1 ve Type-2 1B zincir igin : (a) kristal

vapilar (D: zincir ¢api), (b) zincir konfigiirasyonuna

bagli kohezyon enerjisi.

Hesaplamalar, Vienna ab-initio Simulation Package
(VASP)[3] kullanilarak yapilmis olup elektronlar
arasindaki degisim-korelasyon etkilesimleri
genellestirilmis  gradyen yaklasimi  (GGA)[4]
fonksiyoneli ile tammmlanmistir. Zayif van der Waals
etkilesimlerini dikkate almak amaciyla Grimme

Kaynakc¢a

DFT-D2[5] diizeltmesi uygulanmistir. Termal
kararlilik, ab initio kuantum molekiiler dinamik
simiilasyonlar1 ile incelenmis; fonon dispersiyonlari
ise sonlu yer degistirme yontemi kullanilarak
Phonopy[6] paketi araciligiyla hesaplanmistir.
Ayrica Raman aktif titresim modlari, makroskopik
dielektrik tensor tiirevlerine dayali sonlu fark
yontemi ile belirlenmistir.

Grup IV-VI ikili bilesiklerinin (AXz; A = Si, Ge, Sn,
Pbve X =S5, Se, Te) 1B zincir yapilar birinci prensip
hesaplamalar1 kullanilarak incelenmistir. ki farkl
yap1 belirlenmistir: kenar paylasan tetrahedralardan
olusan Type-1 ve kenar ile kdse paylasiminin birlikte
bulundugu baglantilarla olusan Type-2 zincir.
Hesaplanan kohezyon enerjileri, her iki yapmin da
enerjetik olarak birbirine yakin ve rekabet¢i oldugunu
gostermektedir. Fonon dispersiyonu ve kuantum
molekiiler dinamik analizleri, tiim zincirlerin dinamik
ve yiksek sicakliklarda termal olarak kararl
oldugunu dogrularken, Raman spektrumlart iki zincir
tipini agikca ayirt edebilen farkli titresimsel parmak
izleri sunmugtur. Elektronik yap1 hesaplamalari,
Type-1 zincirlerin dolayli bant araligina sahip
oldugunu, buna karsilik Type-2 zincirlerin dogrudan
bant aralig1 sergiledigini gostermistir.

Elde edilen sonuglar, Grup IV-VI AX: zincirlerinin
baglant1 geometrisine bagli olarak ayarlanabilir
elektronik 6zellikler sundugunu ve 6zellikle Type-2
yapilarin diisiik boyutlu optoelektronik uygulamalar
icin umut verici adaylar oldugunu gostermektedir

1 Y.Lee, Y. W. Choi, K. Lee, C. Song, P. Ercius, M. L.Cohen, K. Kim, and A. Zettl, ACS nano 17, 8734 (2023).

LW N W

A.Togo,J.Phys.Soc.Jpn.92,012001(2023).
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Y. Lee, Y. W. Choi, L. Li, W. Zhou, M. L. Cohen, K. Kim, and A. Zettl, ACS nano 18, 17882 (2024).
G. Kresse and J. Furthm™uller, Physical review B 54, 11169 (1996).

J. P. Perdew, K. Burke, and M. Ernzerhof, Physical review letters 77, 3865 (1996).

S. Grimme, J. Antony, S. Ehrlich, and H. Krieg, The Journal of chemical physics 132, 154104 (2010).
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Altigen Bor Nitriir’de Bulunan Tek Foton Kaynaklarinin Esevre Ozellikleri
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Tek foton kaynaklari, giiniimiiz kuantum teknolojilerinin en 6nemli bilesenleri arasinda yer almaktadir.
Literatiirdeki ¢ok sayida potansiyel malzeme sistemi i¢inden iki boyutlu bir yapiya sahip olan altigen bor
nitriir (hBN), oda sicakligindaki kararli ve yiiksek parlakliga sahip tek-foton 1simasiyla 6ne ¢ikmaktadir.
Ancak, bu tek foton kaynaklarinin kuantum teknolojilerinde etkin bir sekilde kullanilabilmesi, yayilan
fotonlarin yiiksek derecede esevreye sahip olmalarina baglidir. Bu ¢alismada, hBN kusur merkezlerinden
elde edilen tek-foton 1s1masinin esevre siiresi iizerine yapilan deneysel sonuglar paylasilacaktir.

Literatiire ¢okca caligilan altigen bor nitriir (hBN)
sahip oldugu genis bant araligi (yaklasik 6 eV)
sayesinde ultraviyoleden yakin kizil 6tesine kadar
uzanan genis bir spektral aralikta tek-foton
mertebesinde 1g1yabilen farkli kusur merkezlerinin
olusumuna imkén tanir [1]. Ancak, bu tek foton
kaynaklarinin kuantum teknolojilerinde etkin bir
sekilde kullanilabilmesi, yayilan fotonlarmn yiiksek
esevre sliresine sahip olmalarina baghdir. Bu
nedenle, hBN tabanli tek foton kaynaklarmin optik
esevre Ozelliklerinin hassas bir sekilde 6l¢iilmesi ve
bu oOzelliklerin dis etkenlerle olan iligkisinin
anlasilmasi, malzemenin verimli bir platform
olarak optimize edilmesi agisindan biiyiik 6nem
tasimaktadir. Bu calisamada yiiksek safliktaki
kiitlesel hBN kristallerinin silisyum alttas iizerine
damlatma (dropcast) yontemiyle aktarilmasiyla
hazirlanan numuneler kullanilmigtir. Segilen kusur
merkezlerinin tek foton kaynagi oldugu ikinci
derece  foton  korelasyon  Olgiimleri  ile
dogrulanmigtir. Ardindan, hBN iizerindeki tek
foton kaynaklarmin esevre siirelerini  6lgmek
amaciyla yiiksek hassasiyetli bir Michelson
interferometresi kullanilmistir (Sekil 1). Bu sistem
kullanilarak hBN igerisinde bulunan cesitli tek
foton merkezlerinin zamansal esevre limitleri
basartyla karakterize edilmis ve giincel literatiirle
kiyaslanmigtir [2].
Tablo 1: Kaynaklarin Esevre Siireleri
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Sekil 1: Michelson interferometresi ve elde edilen
goriiniirliik grafigi. Numaralandirilmig veri noktalar
motorize siirticiiniin hangi konumuna geldigini ornek

olarak gostermektedir.
Elde edilen sonuglar literatiirdeki diger tek foton

-03 -02 0.1

kaynaklariyla kiyaslandiginda hBN yayicilarin
pikosaniye uzunlugundaki esevre siirelerinin heniiz
kuantum noktalar1 veya elmastaki NV merkezleri
seviyesine ulasilmadigr goriilmiistiir (Tablo 1).

Kaynak T, (ps) 76 (ps)
RTDef002 1.5 0.23
RTDef003 0.17 0.1
CTDef001 0.33 0.27
CTDef004 0.89 0.84
CTDef006-5K 2.51 1.17
CTDef006-20K 1.53 0.99
CTDef006-50K 0.36 0.3

bununla birlikte hBN"1n oda sicakliginda sergiledigi

malzemelere kiyasla malzemenin dlgeklenebilir
kuantum teknolojilerine entegrasyonu agisindan
biiyiik bir potansiyel tagimaktadir. Caligmamiz, bu
potansiyelin fiziksel smirlarin1 karakterize ederek,
hBN tabanli kuantum cihazlarin optimizasyonu
yolunda 6nemli bir adim tegskil etmektedir.
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Mekanik Gerilme ile 1B CrXs (X =F, Cl, Br, ) Zincirlerinde Ayarlanabilir
Manyetik ve Elektronik Ozellikler
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Bu calismada, diisiik boyutlu sistemler arasinda artan ilgi goren bir boyutlu (1B) malzemeler kapsaminda,
CrXz (X =F, Cl, Br, I) zincir yapilarmin temel 6zellikleri incelenmistir. Iki boyutlu (2B) sistemlerden 1B’e
gecisle birlikte kuantum sinirlama etkileri, artan elektron korelasyonlari ve belirginlesen spin dalgalanmalari,
bu yapilarm 6zgiin elektronik ve manyetik davranislar sergilemesine neden olmaktadir. Ancak literatiirde,
ozellikle serbest duran ve izole 1B manyetik sistemlere iliskin ¢alismalar olduk¢a siirlidir ve mevcut
calismalarin ¢ogu kapsiillenmis yapilarla sinirli kalmaktadir [1]. Bu motivasyonla, yogunluk fonksiyonel
teorisi (DFT) tabanli hesaplamalar kullanilarak CrXz zincirlerinin yapisal, dinamik, elektronik ve manyetik
ozellikleri ile mekanik gerinimin etkileri sistematik olarak analiz edilmistir. Elde edilen bulgular, bu yapilarin
hem dinamik olarak kararli oldugunu hem de ayarlanabilir manyetik ve elektronik 6zellikleri sayesinde
nanoelektronik ve spintronik uygulamalar i¢in umut vadettigini gostermektedir.
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Sekil 1: (a) Bir Boyutlu CrX: zincirlerinin tistten, yandan ve perspektif goriiniimii, (b) fonon bant dagilimi

Hesaplamalar Vienna 4b initio Simulation Package
(VASP) paketi kullanilarak GGA+U ve HSEO06
yaklagimlariyla gerceklestirilmis, fonon analizleri ise
Phonopy ve HiPhive yontemleri ile yapilmistir.
Ayrica, zincir yonii boyunca £10% aralifinda tek
eksenli gerilme uygulanarak sistemlerin manyetik ve
elektronik tepkileri aragtirilmistir.

Optimize edilen yapilar deforme olmus CrXs
oktahedral geometrisi sergilemekte olup, Bader yiik
analizi Cr atomlarindan halojen atomlarina dogru
azalan yilik transferini ortaya koymaktadir. Tim
sistemler fonon bant dagilimlarina goére dinamik
olarak kararli bulunmus ve Raman analizleri g
belirgin titresim modunun varhigini gostermistir.
Manyetik olarak CrF, antiferromanyetik (AFM)
temel duruma  sahipken, diger bilesikler
ferromanyetik (FM) karakter sergilemektedir.
Elektronik bant yapis1 analizleri, tiim yapilarin genis
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bant aralikli yan iletken oldugunu; CrF>’nin
dogrudan, digerlerinin ise dolayli bant araligina sahip
oldugunu gostermektedir ve bant araliginin halojen
atom yaricapi ile azaldig1 gézlenmistir.

Gerilme uygulanmasiyla CrCl,, CrBr, ve Crl,
sistemlerinde FM-AFM manyetik faz gegisleri ortaya
cikmis olup, bu gegislerin Cr-X-Cr bag agilart ve
siiper-degisim etkilesimleri ile yakindan iligkili
oldugu belirlenmistir. Kritik gerilme degerlerinde
bazi1 yapilarin dinamik kararliligimi korudugu ve bant
yapilarinin  dolaylidan dogrudan bant araligina
doniistiigi bulunmustur.

Genel olarak sonuclar, mekanik gerilmenin 1B CrX,
zincirlerinde manyetik diizeni ve elektronik
ozellikleri etkin bir sekilde ayarlayabildigini ve bu
sistemlerin spintronik ve optoelektronik uygulamalar
icin 6nemli bir potansiyel tagidigini géstermektedir.
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