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OZET

Bu galisma, dort boliimden olusmaktadir. ilk iki béliimde sirasiyla termotropik
stv1 kristallerin temel 6zellikleri, Monte Carlo simiilasyon teknigi ve Polarize 15181n
Mueller-Stokes formalizmi verilmektedir. Uciincii béliimde ise bir 6rgii icinde
diigiim noktalarina yerlestirilmis SKM’nin Lebwohl-Lasher modelinde nematik-
izotropik faz gecisi, faz gecis sicakligi ve molekiillerin sicakliga bagli yonelim
dinamikleri ayrintili bir sekilde incelenmistir. Daha sonra diizlemsel sinir sartlarina
sahip bir SK hiicre i¢indeki molekiillerin duvar kuvvetleri ve dis elektrik altinda
yonelim karakteristikleri hiicre kalinligina bagl olarak MC simiilasyon teknigiyle
belirlenmistir. MC yontemiyle elde edilmis denge konfigiirasyonlar1 kullanilarak, SK
hiicrenin elektro-optik 6zellikleri kapsamli bir sekilde analiz edilmistir. Bu boliimde
son olarak diizlemsel ve burgu geometrili ayni kalinlikta iki hiicre i¢cin MC
simiilasyonlar1 kullanilarak elektrik alan bagimli yonelimsel ve optik iletim
karakterleri karsilagtirilmistir. Dordiincii ve son boliimde ise tez kapsaminda yapilan
caligmalar ve ileriye yonelik SK fizigiyle ilgili bazi basliklar i¢in genel bir

degerlendirme yapilmaistir.

Anahtar Kelimeler: Nematic Sivi Kristaller, Sivi Kristal Hiicreler , Monte Carlo

Simiilasyonu , Duvar Kuvvetleri.



SUMMARY

This study consists of four chapters. In the first two chapters, the basic features
of thermotropic liquid crystals, Monte Carlo simulation technique, and the Mueller-
Stokes formalism of polarized light are yielded respectively. In the third chapter,
nematic-isotropic phase transition of a Lebwohl-Lasher lattice model have been
investigated in detail. Phase transition temperature, and field dependent molecular
orientations also have been identified. Later, the orientational characteristics of the
molecules in a liquid crystal cell which have plane anchoring boundary conditions
and are under external electric field have been studied by MC simulation technique.
By using MC equilibrium configurations, the eletro-optic properties of liquid crystal
cells have been analyzed comprehensively. Lastly in this chapter, electric field
dependent orientations and optical transmission characteristics have been compared
between the cells with plane boundary conditions and the cell with twist boundary
conditions by using Monte Carlo simulations. In the last and the fourth chapter, some
general evaluations have been given on studies in the comprehension of this thesis

and liquid crystal physics for future references.

Key Words: Nematic Liquid Crystals, Liquid Crystal Cell, Monte Carlo

Simulation, Anchoring Forces.
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1. GIRIS

Uzun yillar boyunca maddenin kati, sivi ve gaz olmak iizere {i¢ fazdan birinde
bulundugu kabul edilmistir. Ancak 1888’de Reinitzer’in ¢alismasi [Reinitzer, 1888],
tamamen kati ya da tamamen sivi olarak nitelendirilemeyecek baska fazlarin da
oldugunu gostermistir. Kat1 ve sivi arasinda goézlemlenen bu ara fazlar mezofazlar ya
da SK fazlar1 olarak isimlendirilmistir. Buna gére SK ortam, kelime manasi olarak,
maddenin si1vi ve kristal durumlar1 arasinda bulunan bir ara durum (yada mezofaz)
anlamma gelmektedir. Akiskanlik, damla yapiya biirlinme ve bulundugu kabin
seklini alma gibi sivilara has 6zelliklerin yaninda optiksel anizotropi, elektriksel ve
manyetik 6zellikler, belirli bir yon dogrultusunda kendini tekrarlama gibi kristallere

0zgl ozellikleri tasimasindan dolay1 bu isim verilmistir.
1.1. Siv1 Kristaller

SKM, termodinamik olarak izotropik sivi ile kat1 kristal arasinda
konumlandirilmis makro-molekiil olarak betimledigimiz olduk¢a biiylik anizotropik
geometrili yapilardir [Gennes and Prost, 1993]. Bu anizotropilerin simetrileri ayni
zamanda mezofazlar arasindaki gegisleri de tanmimlamaktadir. Deneysel ve teorik
olarak simdiye kadar en ¢ok calisilan SK fazi nematik fazdir. Nematik fazda direktor
(A) olarak isimlendirilen uzun erimli bir yonelimsel diizen oldugu halde konum
Otelemesine bagli uzun erimli bir diizenden bahsedilemez [Kumar, 2001]. Bu diizen
ayni zamanda SK malzemenin optik, elektrik, manyetik ve elastiki ozelliklerinde
gozlemlenen anizotropik karakterinde bir nedenidir. Buna ek olarak, CK olarak da
isimlendirilen optik anizotropi, SK’in uygulama alanlarinda 6nemli bir role sahiptir.
SKG’nin biitiin ¢esitlerinde, maksimum bir kontrast orani elde edilmesi, maksimum
bir CK degerini gerektirir. SKM’1 diisiik bir dis alana dahi tepki verdiginden, CK
degerlerini de kontrol etmek miimkiindiir [Pelzl, 1998], [Hirschmann and
Reiffenrath, 1998]. Boylece SK’de, optiksel iletimin alan  bagimh
karakterizasyonunu yapmak miimkiin olur.

Anizotropiklik ve 6ztoplanim dogalar1 nedeniyle SKM, bir¢ok cihazin elektro-
optik uygulamalarinda vazgegilmez bir Oneme sahiptir [Kim et al.,, 2002],

[Yaroshchuk et al., 2010], [Ha et al., 2012], [Lagerwall and Scalia, 2012].



Literatiirde, SKM ve SK dispersiyonlarinin voltaja bagl 151k gecirgenligi tizerine ¢cok
sayida deneysel ve hesaplamali ¢alisma bulmak miimkiindiir. Son zamanlarada bu
caligmalarin 6zellikle karbon nano-tiip ya da nano-parcacik katkili SK’in voltaja
bagl 151k gecirgenligi konusunda yogunlastigir goriilmektedir (Dolgov et al., 2008],
[Jo et al., 2009], [Castellon et al., 2010], [Lee et al., 2011]. SK’in elektro-optik
ozellikleri tlizerine yapilan bilgisayar simiilasyonu ¢alismalart teorik modellerin ve
deneysel gozlemlerin karsilastirilmasinda ¢ok 6nemli bir yere sahiptir.

Uygulama alanlarinin ve modellemenin kolayligi agisindan SKM siklikla
cubuk seklinde temsil edilirler. Bu sayede molekiillerin makroskobik davraniglari
daha iyi anlagilmaktadir. Bu tez boyunca da SKM ya elipsoit ya da ¢ubuk sekilli
silindir olarak modellenecek ve bu silindirlerin (ya da elipsoitlerin) uzun eksenleri

direktor dogrultular1 olarak kabul edilecektir.

1.2. Siv1 Kristallerin Temel Ozellikleri

Sivi kristaller genel olarak termotropikler ve liyotropikler olmak iizere iki ana
gruba ayrilirlar. Sivi kristal fazlari sicakliktan bagimsiz, fakat kristal molekiillerinin
konsantrasyonuna bagli ise liyotropikler olarak isimlendirilir. Termotropik sivi
kristaller de faz ge¢isleri sicakliga baghdir.

Bu tezinde kapsaminda olan termotropik SK fazlarindan olan nematik faz,
genel olarak uzun-erimli donme diizeni ile belirlenir. Nematik kristal molekiilleri
belirli bir yonde donme egilimindedirler. Yerel donme egilimleri, bulunduklari ortam
sartlarina gore degisebilir. Nematik fazda, molekiillerin uzun eksenlerinin yonelimi,
u® gibi ii¢ boyutlu uzayda bir birim vektérle tanimlanir. Nematik molekiilleri kiitle
merkezlerine gore geometrik olarak simetrik olduklarindan “ < u®> =0~ olur. Bu
nedenle nematik sivi kristallerde diizeni tanimlamak i¢in ferromanyetizmaya benzer
bir vektor temsili kullanmak miimkiin degildir. Bunun yerine diizen, rank-2 bir
matrisle temsil edilir. Bu matrisin 6zdeger ve ilgili 6zvektorleri sistemin diizen

parametresi ve fiziksel 6zelliklerinin belirlenmesinde kullanilir.

1.2.1. Diizen Tensori

Nematikler i¢in sistemin fazlarini belirleyen diizen,



l . i i
Qaﬂ(r):WZ(ua)ué >_§5aﬁj (L1)

sekinde bir “ rank-2 diizen tensorii” ile tanimlanir [Singh, 2000]. Burada N, r
konumundaki kiiclik ama makroskobik bir nokta civarindaki molekiillerin sayisi ve
a, f= (X, Yy, z) yonlerini tanimlayan indislerdir. Diizen tensoriiniin temel 6zellikleri

su sekilde siralanabilir; diizen tensorii simetriktir:
Qs = Qe (1.2)
Diizen tensoriiniin izi sifirdir:
Tr(Q,,)=0 (1.3)

yani, :

Tr(Q,)=>0Q,, = %Z[(us))z +(u(yi))2 +(u§i)>2 —%3} =0 (1.4)

seklinde gosterilebilir.. Diizen tensorliniin degisken sayisi: 3x3=9 tanedir. Esitlik
(1.2) dolayistyla bagimsiz degisken sayisi: 9-3=6 ve esitlik (1.3) dolayisiyla da 6-1=5

olarak bulunur.

Izotropik fazda, Q;ZBO = 0 olur. Z-ekseninde miikkemmel sekilde yonelmis nematik

SKM i¢inse; u((,f) = [0.0, 0.0, 1.0] olmak tizere, Qep =0, a # p:

1 1 2) 2



bulunur. Bu durumda diizen parametresi:

_1 0 0
3
1
Q=0 -= 0 (1.7)
3
o o 2
3

bulunur. u,=0, durumunda ise yani molekiiller sadece xy-diizlemi iizerinde diizgiin

bir sekilde yayilmissa, diizen tensort,

1o o
6
1
Q=0 = 0 (1.8)
6
0 0 -1
3

olarak bulunur.

1.2.2. Direktor ve Diizen Parametresi

Diizen tensorii simetrik rank-2 bir matris oldugu i¢in 3 tane reel 6zdegeri ve
bunlarin her birine karsilik birer ortogonal 6zvektorii bulunur. Bu 6zdegerlerden
mutlak degerce en biiyiigii nemati diizen parametresi (S) ve bu 6zdegere karsilik
gelen 6zvektor de direktor olarak tanimlanir. S degeri fiziksel olarak makroskobik bir
nokta civarindaki molekiillerin eksenlerinin ortalama bir yonelimidir. Sivi kristal
ortamlarin anlagilmasinda genellikle ilgilenilen nicelik bu vektoriin  degisim
dinamikleri ve olusan geometrilerin analiz edilmesi seklinde olur. Bu vektoriin
bliytlikliigliniin bir dnemi olmadig1 i¢in biiylikliigii birim vektor olarak alinir. Nematik
fazdaki s1v1 kristal molekiillerinin kiitle merkezleri i¢in uzun erimli bir diizen yoktur.
Ancak kisa erimli diizenler gézlemlenebilir. SKM nin her iki ucunda segilebilen bir
yon olmadigi igin direktdriin yoniiniin isareti de énemli degildir. Izotropik fazda “S =

0” civarinda olur. Nematik fazda ise “0O < S < 1” oldugu gozlenir. “S = 1” limiti tim



molekiillerin ayn1 dogrultuda oldugunu gosterir ancak gercek hayatta bu durumu
gozlemek miimkiin degildir. Genel olarak diizen parametresi, “-0.5<S<1”
araliginda bulunur. Diizen parametresinin negatif olmasi, molekiillerin yassi1 bir

geometri olusturduklar1 anlamina gelir.
1.3. Anizotropik Ozellikler

Yukarda bahsedildigi lizere, SKM geometrik ve optiksel acidan anizotropik
makroskopik molekiillerdir. NSK’de her bir fiziksel 6zellik, yone bagl olarak iki
farkli deger alir. Bu degerler, SKM’nin tek eksenli yonelim simetrilerinden dolay1
incelenen ana dogrultuya, direktoriin paralel ya da dik olmasina bagl olarak degisir
[Khoo, 2007]. SK direktor dogrultusuna bagh fiziksel o6zellikler, biri dielektrik ve

digeri optiksel (CK) olmak tizere iki tiir anizotropi ile belirlenir.
1.3.1. Dielektrik Anizotropi

SKM elektrik ve manyetik alan altinda anizotropik dogalar1 geregi dielektrik
ozellik gosterirler. NSK’in birbirinden farkli iki dielektirik sabiti vardir: g,-direktor
eksenine paralel bilesen ve ¢, - direktor eksenine dik bilesen (Sekil-1.1). NSK igin

dielektirik 6zellikler, diyagonal formdaki dielektrik tensorii ile verilir:

e 0 O
g = e 0 (1.9)
0 0 ¢



£
1
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Sekil 1.1: a) Tek eksenli bir SKM i¢in g-paralel ve &, -dik dielektirik sabitleri b)
direktdr yonii.

Bu durumda SK’in dielektirik anizotropisi:

Ae =g —¢; (1.10)

ile belirlenir. SKM pozitif dielektrik anizotropili (g, > €,) ise uzun ekseni
dogrultusunda ki polarizasyon kapasitesi, negatif dielektrik anizotropili (¢, < €,) ise
uzun eksene dik olan dogrultudaki polarizasyon kapasitesi daha biiyliktiir. Dielektrik
anizotropinin isareti, SKM’nin elektirik alan yoniine paralel ya da dik yonelip

yonelmeyecegini belirler (Sekil. 1-2).



a) b)

Ag >0 >
Ag <0

Sekil 1.2: a) Pozitif ve b) negatif dielektrik anizotropili SKM’nin elektrik alan
altindaki yonelimi.

1.3.2. Optiksel Anizotropi: Cift Kiricihk

Cift kiricilik isminden de anlasilacagi ilizere birbirinden farkli iki kirmim
indeksinin bulunmasi demektir. Bu da 15181n ilerleme hizinin polarizasyona bagh
olmast anlamma gelir. Sekil 1-3, CK ortama giren elektromanyetik bir dalganin
polarizasyon bilesenlerine bagl olarak nasil davrandigini gostermektedir. Sirasiyla
adi ve ekstra kirmim indeksleri n, ve ng’ye baglt A faz farki, dik polarizasyonlar
arasinda ortaya ¢ikar. Sekil 1-3 de goriildiigi tizere, CK ortama giren
elektromanyetik dalganin Oy-bileseni, Ox-bileseninden daha yavastir. Baska bir
deyisle “ne # Ny olur. Bir ortamin kirinim indeksi, 1s181n bosluktaki hizi olan (c)’nin

ortamdaki hiz1 olan (C')’ye orani olarak tanimlanir:
n="< (1.11)
c
CK indeksi ise,
An =n, —n, (1.12)

ve CK faz farki,



A= ZﬂAn(%) (1.13)

olarak tanimlanir. Is18in hizl ilerledigi salinim dogrultusu hizli eksen (6ncii faz) ve

yavas ilerledigi salinim dogrultusu ise yavas eksen (geciken faz) olarak isimlendirilir.

y N Gecikme Gecikme
A=0 ¢K A#0
ortam -
n,

Yavay eksen
Oy

Hizl eksen
Ox O

Azimutal eksen
0z

n,
——

Z
_(.R ™~
P

o

Sekil 1.3: Cift kirict ortamda dik polarizasyonlara bagli gecikme.

Optiksel acidan, SK gibi CK 6zelligine sahip ortamlar anizotropik, cam gibi
CK 06zelligi bulunmayan ortamlar ise izotropik olarak isimlendirilirler. SKM’ye
gelen 151n (Ne) Ve (No) kirmim indeksleri ile karsilasir. ne dogrultusu SKM’nin optik
ekseni ve k gelen 1gininin ilerleme yonii olmak {izere aralarindaki ag1 ¢ ise, SKM’nin

etkin kirmim indeksi (n,s5) ve CK (An) degerleri [Blinov, 2010],

neno
n =
s \/ng cos? ¢ —nZsin? ¢ (1.14)
An =ngrr —n, (1.15)

ile belirlenir.



1.4. Siv1 Kristal Hiicreler ve Yiizey Etkileri

LCD’ler olarak bilinen SKG cihazlari, aralarinda yaklasik 1-10um mesafe
bulunan ve kendisine yakin SK molekiillerini belirli bir dogrultuda ydneltme
yetenegine sahip bir filmle kaph iki cam arasina sikistirilmis SK’lerden olusan bir
film tabakalaridir. SK hiicre duvarlarindaki bu yonlendirici etki DK olarak
isimlendirilir. Bu filmlerin ydnlendirici dogrultusuna ve etki kapasitelerine bagl
olarak SKM’nin dogrultusu sekillenir. SKM’nin yonlendirilmesi elektro-optik
uygulamalar a¢isindan ¢ok 6nemlidir. Bu tez boyunca da incelenecek olan homojen

ve burgu geometrili SK hiicrelerin kendilerine has yonlendirici ve optik 6zellikleri
bulur [Takatoh, 2005].

1.4.1. Homojen Geometrili Nematik Hiicre

Bu tiir hiicrelerde cam plakalar {izerindeki kaplamalarin yonelim dogrultular:
birbirlerine paraleldir. Sekil 1.4’te gosterildigi ilizere tabaka diizlemleri tizerindeki
yonlendirici dogrultular (ince ¢izgilerle gosterilen) birbirlerinin esidir yani pareleldir.
Yiizey kuvvetleri nedeniyle, bu duvarlarla temas halindeki SK molekiilleri
piiriizlendirilme dogrultusunda yonelme egiliminde olurlar. Arada kalan molekiillerin

yonelimleri, dis alan ve molekiiller aras1 etkilesmeye bagli olarak sekillenir.

. —
A0 =

——
"

Diizlemsel hiicre

Sekil 1.4: Diizlemsel sinir sartlarina sahip SK hiicrenin temsili resmi.



1.4.2. Burgu Geometrili Nematik Hiicre

Bu tiir hiicrelerde paralel cam plakalar iizerindeki kaplamalarin ydnelim
dogrultular1 birbirlerine dik olacak sekilde bir faz farki olusturur (Sekil 1.5). Yiizey
kuvvetleri nedeniyle, bu duvarlarla temas halindeki SKM, yonlendirici dogrultuda
yonelme egilimindedir ancak homojen hiicreden farkli olarak en alt tabakaya yakin
molekiiller ile en iist tabakaya yakin molekiiller direktorleri tabaka diizlemine paralel
fakat birbirlerine dik dogrultuda bulunur. Bu ikisi arasinda kalan molekiiller ise ara
yonelimlerde serbest enerjiyi minimize edecek sekilde yonelirler. Bir duvardan
digerine molekiiller arasi yonelim farki siireklilik arz eden bir karakterde

olacagindan, hiicre boyunca ilerleyen elektromanyetik dalganin polarizasyonundaki

- =
| A0 = ¢
ez'Leliy i _//

Burgu hiicre

degisimde stireklilik arz eder.

Sekil 1.5: Burgu sinir sartlarina sahip SK hiicrenin temsili resmi.
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2. MONTE CARLO YONTEMI ve MUELLER
FORMALIZMIi

Modern fizik, dogada gozlemlenen yapilari en genel ve sade haliyle tasvir eden
matematik modellerin belirlenmesi esasina dayanir. Bdyle bir modelin gecerliligi,
modelden gelen 6ngoriilerin test edilmesine dayalidir, yani deneye. Bir¢ok durumda
ele alinan modelin deneyle test edilmesi olduk¢a zahmetli, ya da ¢ok maliyetlidir.
Ayrica deney esnasinda bir ya da daha ¢ok parametrenin dogru sekilde kontrol
edilmesi en basit sistemler icin bile olduk¢a zor olabilir. Bilgisayar simiilasyonlari,
bu tiir zorluklarla bas etmek icin bircok durumda etkili ¢oziimler iiretebilmektedir.
Bu bakimdan, simiilasyonlari, deneyle teori arasinda bir yerde konumlandirmak
miimkiindiir ve ¢ogu durumda deneyle Ortiisen sonuglar bulunmustur. Giiniimiizde
simiilasyonlar, dogay1 anlama c¢aligsmalari i¢inde 6zellikle artan islemci giicii ve yeni
algoritmalarla, yerini her gegen giin saglamlastirmaktir.

Bilgisayar simiilasyonlar1 kendi iclerinde bir¢ok cesitlilik arz etmektedirler.
Bunlar i¢inde en eski ve en ¢ok bilinenlerden biri olan Monte Carlo yontemi, 1940’1
yillarda Los Alamos National Laboratory’de niikleer silah projesinde c¢alisan
fizikgiler S. Ulam, E. Fermi, J. von Neumann, ve N. Metropolis tarafindan
gelistirilmistir. Monte Carlo isminin, Monaco’daki bir kumarhane isminden

esinlenildigi diistintilmektedir.

2.1. Monte Carlo Yontemi

Denge durum istatistigi simiilasyonu dendiginde akla ilk gelen yontem, MC
simiilasyonudur. Bu yontem, karmasik sistemlerin denge durum istatistiklerinin
belirlenmesinde 1950’ler den beri kullanilmakta ve giivenilirligini bir¢ok sistem i¢in
kanitlamistir [Landau, 2009]. MC yontemleri genel olarak, Boltzman-se¢cim ve
Boltzman-disi-se¢im teknikleri olmak iizere ikiye ayrilir. Bu tez boyunca Boltzman
secim tekniklerinden olan Metropolis yontemi kullanilacaktir.

Istatistiksel fizikte, enerji, diizen parametresi, manyetizasyon, 6z-1s1 gibi
gozlemlenebilir nicelikler bir “Z” boliisim fonksiyonu iizerinden alinan
ortalamalarla belirlenir. Kanonik bir y1gin i¢inde sabitlenmis bir “T” sicaklig1 i¢in bir

“A” gozlemlenebilirinin termal ortalamasi ya da beklenen degeri:
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(A)= %Z A(s)e e (2.1)

Olur. Burada “s” tiim olast durumlari, “kg” Botzman sabiti olmak iizere [ =
(kgT)~! Boltzman faktdriinii ve “H” sistemin ilgili durumu i¢in toplam enerjisini

veren Hamiltonyen’ini temsil etmektedir. Boliisiim fonksiyonu,
Z=) M 2.2)
S

kanonik y1ginin tiim olasi1 durumlar iizerinden bir toplamdir. Bu durumda normalize
edilmis Boltzman olasilik dagilimi ve sistemin i¢ enerjisinin beklenen degeri

strastyla,

P(s) = %e“’“(” (2.3)

E=(H(S) =5 ZHOPE =2 S H(Se " (2.4

olur. Bu sistemin tiim durumlarmi belirleyen konfigiirasyon uzayimndaki bir U,

enerjili durumda bulunma olasiligi,

P(U,)- exp(-U, /kgT)

Y exp(U; kT (2:5)

olarak verilir. Benzer sekilde ayni sistem i¢in Uy enerjili bir durumda bulunma

olasilig:

exp(-U,, /kyT)
P(Un) = D exp(-U,; 7k,T)

(2.6)
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olur. Paydadaki toplam ifadesi, tiim olas1 enerji degerlerine kars1 gelen durumlar

tizerinden bir toplamdir. Buradan hareketle sistemin U, —U_ durumuna gecis

olasiligi,

P(U, U, )= E((Bm)) =exp[ (U, ~U, )/ KT | (2.7)

n

olarak bulunur.
2.1.1. Markov Zinciri ve Ayrintih Denge

Kompleks sistemler ayni zamanda dejenere sistemlerdir. Yani bu tiir
sistemlerde sistemin durum sayist sonsuz ve her sonlu enerji durumuna karsilik da
birden ¢ok durum s6z konusudur. Bu yiizden, sistem hakkinda makroskobik veriler
elde edebilmek icin bu dejenere durumlar iizerinden ortalamalar almak gerekir.
Ancak, dejenereligi cok yiiksek olan bir sistem i¢in (sistemin serbestlik derecesine
gore sonsuza yakin degerler), bu tiir bir ortalama almak analitik olarak miimkiin
olmayabilir. Boylesi durumlar icin MC Metropolis algoritmasi, “Markov zinciri”
olarak isimlendirilen ardisik rastlantisal sistem Gtelemeleri lizerinden ortalamalar
almay1 Onerir Oyle ki bu otelemeler sonlu kez tekrarlandiginda gercek ortalama
degere oldukc¢a yakinsayacagi varsayilmaktadir. Buna gore sistemi tanimlayan
konfiglirasyon uzaymnda yapilan rastlantisal otelemelerin (konum otelemesi yada
donme gibi) her biri bir Markov zinciridir Sistemin ardisik rastlantisal durumlari
S1,S2, .,Sp V& bu durumlar i¢in ilgili olasiliklar P(s;),P(s3), ..., P(s,) olarak
verilimis olsun. Sistemin durumlar1 arasinda bir korelasyon yoksa yani sistem tam

anlamiyla rastlantisal ise,

P(s1,S3, ., Sp) = P(s1)P(53) ... P(sp) (2.8)

esitligi saglanir. Sistemin ardigitk durumlart arasinda bir korelasyon varsa bu

durumda esitlik (2.8),

P(s;,S,,-S,) =P(s)T (s, > S,)P(S,)T (S, = S5)..T(S, 1 —S,)P(s,) (2.9)
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haline gelir. Burada T (s — s") durumlar aras1 gegis olasiligidir ve,
D T(s—>s)=1 (2.10)

normalizasyon sartini saglar ve bu tip rastlantisal 6telemeler Markov zinciri olarak
isimlendirilir.

Markov zincirinin en 6nemli 6zelliklerinden bir tanesi, faz uzaymdaki her bir
konfiglirasyonun, sonlu sayidaki adimlarla diger konfigiirayonlardan elde
edilebilmesi yani baglanabilirlik 6zelligidir. Istatistiksel sistemin, bir “t” bilgisayar
zamani i¢in (iterasyon sayisi anlaminda) “s” durumunda bulunma olasiligi P(s,t),

“s”” durumunda bulunma olasiligi P(s',t) ve sistemin birim zamanda s — s’ gegis

olasihigi T (s — s',t) ise,

P(s,t+1) =P(s,t) + D [T(s' > S)P(s,t) =T (s > s)P(s,1)] (2.11)

olur. Cok biiyiik “t” degerleri i¢in (denge durumuna yaklastik¢a) sistem durumlarinin

olasilik dagiliminin zaman bagimlilig1 kaybolur:

Y [T(s' —>s)P(s',t)~T(s >s)P(s,t)] =0 (2.12)

yani,
T(s' > s)P(s',t) =T (s > s")P(s,1) (2.13)
sart1 saglanir. Bu durum ayrintili denge sart1 olarak isimlendirilir.
Ayrintili denge sartin1 verilen herhangi bir olasilik dagilimi i¢in uygulamak

miimkiindiir. Eger esitlik (2.3)’de verilen Boltzman dagilimi i¢in uygulayacak

olursak:
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T(s—>s) _P(s) _ zexp( U/ j
T(s'—s) P(s) 1exp( U/ )

bulunur. Dikkat edilirse Z boliisim fonksiyonu terimleri burada birbirlerini

=exp| —(U, -U,)/ KT | (2.14)

sadelesmektedir. Bu nedenle geg¢is olasiliklart i¢in boliisiim fonksiyonlarini dikkate

almaya gerek yoktur.
2.1.2. Metropolis Algoritmasi

20. yy ortalarinda gelistirilmistir. Segilen bir sicakliktaki kanonik bir y18in i¢in
mikro durumlarin asimptotik (denge) kismini1 barindiran bir Markov-zinciri iiretir.
Makroskobik 6zellikler MC oOrneginden alinan aritmetik ortalamalarla kolayca
hesaplanabilir. Metropolis algoritmasi, sistemin durumlar1 arasinda stokastik
gecislerin bir kontrol mekanizmasina bagli yapilmasini saglar dyle ki bu gecisler
arasindaki olasilik dagilimi belirli bir yerden sonra Boltzman dagilimimna yakinsar,

yani kararl hale gelir. Metroplis algoritmasi i¢in ayrintili denge sarti:

exp[—(Uy —U,)/k,T], (U,-U,)>0
T(s—>s)= (2.15)
1 , (Uy-U,)<0

olur. Bodylece yenis'konfigiirasyonu eskis konfigiirasyonu kullanilarak elde
edilebilir [Landau, 2009]. Ayrintili denge sartini igeren Metropolis algoritmasi

adimlar1 (bu tez boyunca simiilasyonlarda kullanilan) su sekilde siralanabilir:

1) Sistem i¢in tamamen rastlantisal bir konfiglirasyonunu olustur ve bu
konfigiirasyon i¢in U, enerjisini hesapla.

i1) Bir parcacik se¢ ve bu parcaciga faz uzayinda rastlantisal bir dteleme yap
(donme yada konum &telemesi gibi).

iii) Olusan yeni konfigiirasyona i¢in U, enerjisini hesapla.

Iv) Enerjideki AU =U_ —U_ degisimi hesapla
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v) Eger
e AU < O0ise yeni konfiglirasyonu kabul et.
e AU >0ise, T(s—>s')=exp [—(US, -U, ) / kBT] gegcis olasiligimi hesapla ve
0<R<laraliginda bir rastgele say1 se¢c. Eger T(s—s')>Rise yeni

konfigiirasyonu kabul et degilse eski konfigiirasyonu yeni konfiglirasyon
olarak ata.

vi) MC zinciri dengeye ulasincaya kadar ii)-v) adimlarini tekrarla.

Yukarda verilen MC Metropolis algoritmasinin sematik bir temsili sekil 2.1°de ayrica
verilmistir. Sistem i¢in ayrintili denge sartt saglandiktan sonra, makroskobik
gbzlemlenebilirler (enerji, 6z-1s1, diizen parametresi gibi) sistem konfigiirasyonlar

tizerinden ortalamalarla hesaplanabilir.
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D :dogru
Y :yanhs

baslangig
konfig.

random parcacik seg

v

Uo eski enerjisisni hesapla

v

bir random yerdegistirme
yada oryantasyon seg

v

yeni Un enerjisini hesapla

\/

D
\/

random bi x sayisi seg

|| yer degistirmeyi yada -+
oryantasyonu kabul et

Sekil 2.1: Standart MC Metropolis algoritmasi.

2.2. Polarize Isik: Mueller-Stokes Formalizmi

Isik karakteristik olarak dalga ya da pargacik gibi davranir. Gézlem sistemine
ya da incelenen fiziksel fenomene bagli olarak dalga davranisi ya da parcacik
davranigini ayr1 ayri belirlemek miimkiindiir. Genellikle fotoelektrik olay gibi 151k

madde etkilesimini betimleyen kuantum etkiler 15181n pargacik 6zelligini yansitirken
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polarizasyon, girisim, kiriim ve yansima gibi 6zellikleri dalga karakterini yansitir.
Isigin dalga ozellikleri Maxwell’in klasik elektromanyetik teorisiyle son derece
basarili bir sekilde agiklanmaktadir. Bu tez boyunca da isikla ilgili fenomenler

Maxwell’in elektromanyetik dalga teorisi iizerine insa edilecektir.

2.2.1. Polarize Isik

Isik elektrik ve manyetik alanlarin birbirlerine dik bir sekilde titrestigi bir dalga
oldugu halde optik ozellikler genellikle elektrik alan titresimleri dikkate alinarak
belirlenir. Sag-elli koordinat sistemine gore z-ekseni dogrultusunda ilerleyen bir
1siin yatay ve dikey bilesenleri sirasiyla x- ve y-eksenlerinde olsun. Bu durumda

elektrik alan bilesenleri:

E (t)=A, E‘Xp|:i(a)t—27ﬂ-2+§0xj:| (2.16)

E,(t)= A)yexp[i(a)t—szﬂDVH (2.17)

Ex ve Ey bilesenlerine sahip elektrik alan titresimleri bir SK (yada CK) ortama
girdiginde her bir bilesene biiyiikliigii farkli olacak sekilde hizlarini yavaslatict bir
etkiye ugrarlar. Ortam kalinligina ve gelen 1smin dalga boyuna bagl olarak cikan
1sinin siddetinde ve polarizasyonunda bazi degisiklikler gozlemlenir. CK 6zelligine

sahip SK ortamlar i¢in yavagslatici etki,
5=, -p, < 2r(n,-n,) 4, (2.18)

ile belirlenir. Burada “d” ortamin kalinligi, “A” 15181n dalga boyu, “n,” ve “ng” ise
sirastyla adi ve harici kirinim indeksleridir. Cizgisel, dairesel ve eliptik

polarizasyonlar “A,” ve “A,,” genlikleri cinsinden bulmak miimkiindiir:
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2 2
E (t E (t E (t)E (t i
(1) +( 1 )] —Z[Mjcow:smz& (2.19)
Abx y 7 0x

“Ao’, “Aoy” ve “0” sabitler oldugundan, Ey(t), E,(t), agikca zamana baghdir. Esitik
(2.19)’u, optik alanin gozlemlenebiliri olarak belirleyebilmek i¢in zaman tizerinden

bir ortalama alinmasi gerekir:

(50 (Em) EOEW)

> 2 cosS =sin’ (2.20)
Aby Abx AbyAOx

Burada,

(B (1), (1)) =lim £ [€,(0)E, (0t i,j=xy (2.21)

Too T 5
dir. Esitlik (2.21) yi 4A),?A,,’ ile carparsak,

4,2 (E2 (1)) +4A,2 (E2 (1)) -8A, A, (E, () E, (t))cos s =(2A, A, sins)  (2.22)

ve (2.16) ve (2.17) esitlikleri i¢in ortalamalar alinirsa:

(E (1)) = % A (2.23)
(5, ) =37, @29
(E, (t)E, (1)) =%A3y/\)x cos & (2.25)

Esitlik (2.22)’de, (2.23), (2.24) ve (2.25) esitlikleri yerine yazilir ve her iki tarafina
(AGy + Ag,) ifadesi eklenip gikarilirsa,
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(A + A7) (A~ Ay2) —(2Ax A, c0s5) =(2A, A, sinS) (2.26)

elde edilir. Parantez i¢gindeki her bir ifade i¢in,

So=AC A (2.27)
S =A A (2.28)
S, =2Ay, Ay, COSS (2.29)
S; =2A, Ay sins (2.30)

tanimlar ve esitlik (2.26) de yerine yazilirsa,

S/ +S82+82=5¢ (2.31)

bulunur. Esitlikler (2.27-30)’da tanimlanan parametreler, bir diizlem dalga i¢in

Stokes parametreleri olarak bilinir [Goldstein, 2011].

2.2.2. Stokes Parametreleri ve Poincaré Kiiresi

Esitlikler (2.27-30)’da verilen parametreler 1852 yilinda George Gabriel
Stokes tarafindan tanimlanmistir ve Stokes parametreleri olarak bilinir. Tiim Stokes

parametreleri reel niceliklerdir ve eliptik polarizasyonun gozlemlenebilirleridir. S,
parametresi 1518in toplam siddetini, S, yatay ya da dik cizgisel polarizasyon
miktarini, S, +45 yada -45 ¢izgisel polarizasyon miktarini ve S, de sag-elli ya da

sol-elli dairesel polarizasyon miktarini verir. Polarize 1s18in biitiin durumlari igin

Schwartz esitsizligi daima saglanir:

Se=S?+S;+S2 (2.32)
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Stokes parametreleri ile 15181n ne kadarinin polarize oldugu ise P polarizasyon

derecesi ile belirlenebilir:

P= polarize

e = 0<P<1 (2.33)

toplam

Burada |,y 151810 polarizasyon bilesenlerinin toplan siddeti ve ligpam toplam 151k
siddetidir. P=1 degeri 15181in tamamiyla polarize oldugu ve P=0 ise anpolarize oldugu
anlamina gelir.

Stokes parametreleri bir kolon matrisi halinde bir araya getirlebilir. Bu matris

Stokes vektorii olarak isimlendirilir. Eliptik polarize 151k ig¢in Stokes vektorii,

S| | Al+Ay ]
S1 _ A\)xz_pbyz

S,| | 2A,A, cosS (234)
S

s] | 2AAysING |

olur.

Dik bir kordinat siteminde verilen polarizasyon elipsinin bir y donme ve y

eliptiklik agilar1 Stokes parametreleriyle tanimlanabilir [Goldstein, 2011]:

S, 2A,A,C0s6

tan2y = =2 = , 0<y<nx (2.35)
S1 A\)xz _A)yz
2 sine -
SiHZZZEZ%, —ﬂ-S}(SZ (2.36)
S, A+ A, 4 4

Bu acilar kullanilarak polarizasyon durumlart i¢in Stokes parametreleri bir kiire

yiizeyi iizerinde temsil edilebilirler. Bu kiireye Poincaré Kiiresi denir (sekil 2.2).
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/- — >V

Sekil 2.2: Polarizasyon durumlarmin Poincaré Kiiresi ile temsili.

Esitlikler (2.35) ve (2.36)’da verilen polarizasyon temsilinin yaninda baska bir

kullanish temsil kutupsal koordinat temsilidir. Buna gore S; toplam 151k siddeti ise,

S, =EZ?=E2 +E, (2.37)
E,, =E,cosa, E,=E,sina, 0<a s% (2.38)

bulunur. Bu durumda esitlik (2.34) ifadesi,

22



S0 I A()xz—i_'aby2 | 1

~ |S A Cos 2

S| 2t|o] A A lo| . = (2.39)
S, 2A, A, COSO sin2a.cos o
S, 27, A, SiNS sin2asino

olarak bulunur. Genellikle Stokes vektorleri normalize edilmis 151k siddeti (1, =1)

formunda yazilir. Buna gore esitlik (2.39),

1

S CoS2cx 240
|'sin2acoss (2:40)

sin2asin o

olur. Esitlikler (2.37-38)’1, (2.40)’da yerine yazarsak,

1

S_g COS 2 y COS 2y » 41
7%l cos2ysin 2y (241)

cos2y

bulunur. Yatay, dikey, +45, sag-elli, sol-elli polarizasyon durumlari ve anpolarize

151k icin Stokes vektorleri ve elde edilisleri icin Ek B’ye bakilabilir.
2.2.3. Mueller-Stokes Formalizmi

Mueller formalizmi, 1$18in tim polarizasyon durumlarmi veren Stokes
vektorlerini degistirebilen bir matris yontemidir. 1943 yilinda Hans Mueller
tarafindan gelistirilmistir. Bu formalizm de biitiin optik elemanlar 4x4 matrislerle
temsil edilirler. Herhangi bir optik elemanin Mueller matrisi “M” ve bu optik
elemana dogru ilerleyen bir 1gmin Stokes vektorii “ S”olsun. Gelen 151n, bu optik

elemandan gegtiginde, ¢ikan 1s1nin Stokes vektori “ S' ™

S'=MS (2.42)
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matris carpimiyla bulunur. Isi8in ilerleme dogrultusu buyunca birden ¢ok otik
eleman var ve bu elemanlarin Mueller matrisleri My, M, ..., M,, olmak {izere, ¢ikan

1s1nin Stokes vektorii

Sl ES M1M2 ...MnS (2.43)

olur. Polarizor ve optik geciktirici gibi optik elemanlar igin ilgili genel Mueller

matrisleri Ek C’de ayrica verilmistir.
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3. TERMOTROPIK SIVI KRISTALLERIN
MONTE CARLO SIMULASYONLARI

SK, izotropik siv1 faz1 ve kati kristal faz1 arasinda konumlanmis maddenin bir
durumunu temsil eder. Birinci boliimde bahsedildigi iizere, sivilar gibi akiskan
Ozellik gostermelerinin  yaninda optiksel, elektriksel ve manyetik o6zellikleri
bakimindan katilara has anizotropik karakterde davranislar da sergilerler. Bilindigi
tizere SKM’nin dogrultulart elektrik alan, manyetik alan ya da duvar kuvvetleri ile
kolaylikla kontrol edilebildiginden endiistride SKG cihazlar i¢in vazgecilmez
niteliktedir. SKM’den olusan bir sistemin molekiil yonelimlerine bagl elektro-optik
ozelliklerinin belirlenmesi bu nedenle ¢ok onemlidir. Istatistiksel fizikte birgok
karmasik sistemin simiilasyonu i¢in oldukga giivenilir sonuglar veren MC yontemi
[Landau, 2009]. bu 6zelliklerin belirlenmesinde hayati bir role sahiptir [Pasini et al.,
2005].

Bu béliim iki ana kisimdan olusmaktadir. Oncelikle Lebwohl-Lasher modeli
kullanilarak nematik-izotropik faz ge¢i MC yontemi kullanilarak belirlenecektir.
Nematik-izotropik gegis sicakligi diizen parametresinin sicakliga bagl degisim
grafigi kullanilarak ¢ikartilacaktir. Sistemin sabit hacimdeki “Cy” 06z-1s1, ile
indirgenmis “V4” Binder enerjisi ayrica elde edilecektir. Ikinci kisimda SK hiicreler
incelenecek, anizotropik sinir sartlari altinda elektro-optik 6zellikler hiicre kalinligina

ve farkli polarizor konfigiirasyonlarina bagh olarak elde edilecektir.

3.1. Bir SK Tabaka Icin Nematik-Izotropik Gegisi

Bu bolimde, boyutlari N =L, xL, xL, =14x14x4 olan ve 784 digim

noktasindan olusan bir SK tabaka icin sicakliga bagl 6zellikleri incelenecektir. T
sicaklik ve kg Boltzman sabiti olmak iizere tiim sicaklik degerleri i¢in kg=1 segilerek

(keT) indirgenmis sicaklik degerleri kullanilacaktir. Her bir molekiil birim

uzunluktaki 3-boyutlu bir |u> spin vektori ile temsil edilmektedir. Her bir spin bagsiz

yani bag-kuyruk simetrisi olan tek eksenli SKM’nin dogrultusunu vermektedir bu

nedenle de birim uzunluktadir yani (u, |u;) =1 dir.

25



3.1.1. Teori ve Model

En yakin komsu spinler arasindaki etkilesme bas-kuyruk simetrisine sahip

Lebwohl-Lasher potansiyali [Lebwohl, 1972] ile verilir:
1 2
& :—E[Scos 6,-1] (3.1)

Burada “i ve j”, birbirine en yakin orgii noktalari, ve 6, iki spin arasindaki agidir. Bu
durumda cosg, = <ui |Uj> olur. Kiibik bir orgii igin en yakin komsu 6rgii noktalarmin
sayist 6’dir. Buna gore esitlik (3.1) den en yakin iki spin arasindaki etkilesme
enerjisi, spin dogrultular1 arasindaki agt 0<6; < % 0 <6;; <m/2 olacagindan
—1<¢g; <0.5araliginda hesaplanir. Bu durumda bir “ C * mikrodurumunda buluna

sistem i¢in toplam enerji,

E(C) :_Zgij (3.2

<ij>

olur.

Orgii noktalarinda bulunan spinler bir “C” mikrodurumunda bulunsun. |u;), i-
numarali 6rgii noktasindaki spin ise, “C” mikrodurumuna karsilik gelen izdiisiim
operatdri, tim sipinler iizerinden alinan bir tensor ¢arpimu ile hesaplanabilir [Singh,

20001, [Jayasri et al., 2005], [Pasini et al., 2005]:

A©)= 13 Ju) ol @3)

Burada N = L, X L, X L, olmak {izere 6rgii noktalarinin (ya da SKM’nin) sayis1 ve
|u;), “i” indisli 6rgii noktasindaki spin vektoriidiir. Bu durumda, izi sifir olan rank-2

Q(C) diizen tensort,
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Q(C)= A(C)—%trace(A)x I (3.4)

olarak hesaplanir. Burada |, li¢iincii-dereceden birim matristir. Eger 1, Q(C)’nin en

blyiik 6zdegeri ise, dlizen parametresi S = 3n/2 degerini alir ve bu Ozdegere
karsilik gelen |n) (yada 7 seklinde temsil edilen) 6zvektorii, mikrodurum-C nin
direktorii olur.

Bu sistem i¢in sabit hacimde enerjideki dalgalanmanin bir Ol¢iisii olan “Cy

0z-1s1s1,

c, =<Ei¢ (35)

ve Binder’in 4. dereceden indirgenmis enerjisi [Challa et al., 1986],

(3.6)

ile tanimlanir.

3.1.2. Sonuclar ve Degerlendirmeler

MC simiilasyonlar1 kullanilarak elde edilen sistemin gozlemlenebilirleri,
verilen bir sicaklik degeri igin sistemin denge konfigilirasyonlar1 {izerinden alinan
aritmetik ortalamalarla hesaplanabilir. (esitlik (2.1)). Incelenen sistemin bdyle bir
denge civarinda olup olmadigi ancak sistemin enerjisinin MC adim sayimna bagl
olarak nasil degistigi incelenerek anlasilabilir. Sekil 3.1°de, ksT=0.7 sicaklik degeri
icin SK tabakadaki pargacik pasina diisen enerjinin MC adim sayisina bagli olarak
nasil degistigi verilmektedir. Goriildiigii iizere adim sayist 20 (x 35000) civarinda
sistemin termodinamik olarak dengeye gelmis, yani toplam enerjideki dalgalanmalar
(va da degisim) minimize olmustur. Termodinamik denge olarak isaretlenen bolgede

inceledigimiz gozlemlenebilir degerleri (diizen parametresi, 6z 1s1, indirgenmis

Binder enerjisi gibi), sistemin bu adimlarina karsilik gelen konfigiirasyonlari
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tizerinden hesaplanabilir. Bu tez boyunca tiim hesaplamalar verilen bir sicaklik

degeri icin bu tiir denge konfigiirasyonlari iizerinden yapilacaktir.

Enerji Minimizasyonu

'1‘6J. : : : : !
Y% S RS A A ——
A
B K L oone e boemeeees et CRRERREES oo
= 207y i A — AR S
L%’ 2 1: _________ L ! | Termodinamik | '
e ]°T Demge z
(—:; 221-%---- e pere=cmess T R SabLELLED
RIS SR S YO R
1 ® P oo : a
'2 41---- M .'.": ﬁ..v'l:q - :"’”h‘..' *4
25 E E i E E
0 20 40 60 80 100 120

MCAS ( x 35000)

Sekil 3.1: Parcacik basina diisen toplam enerjinin MCAS ile degisimi. Simiilasyon
i¢in indirgenmis sicaklik degeri ks T=0.7dir.

Sekil 3.2°de molekiillerin yonelimsel durumu olan diizen parametresinin,
sicakliga bagli degisimi verilmektedir. Ardisik simiilasyonlar arasindaki sicaklik
farki, disiik sicakliklar (faz gegis sicakligi civari) i¢in AkgT=0.10 (AkgT=0.05)
secilmigtir. Diisiik sicakliklar icin molekiil eksenlerinin dogrultular1 arasindaki fak
minimum oldugu halde sicaklik arttikca bu farkin azaldigi dolayisiyla yiiksek
sicakliklar i¢in ortalama bir yonelim diizeninden bahsetmenin imkansiz oldugu
anlasilmaktadir. Nematik-izotropik gecis sicakligi, diizen parametresi egrisinin

biikiim noktas1 olan kgT = 1.27 dir.
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nematik-izotropik
gecis noktasi

0.3 4----------

| Diizen Parametresi <S>|
1

Sekil 3.2: Diizen parametresi S’nin, sicakliga bagli degisim grafigi.

Sekil 3.3’te 6z-1sinin sicakliga bagh degisim grafigi esitlik (3.5) kullanilarak
belirlenmistir. Sekil 3.3 ayni zamanda enerjideki dalgalanmanin sicaklia bagh
degisimini vermektedir. Nematik-izotropik faz gecis sicakligina (kT = 1.27) karsilik
gelen sicaklik civarinda beklendigi tlizere Cy degerinde ani bir sigrama
goriilmektedir. Sistemin 6z-1s1s1 diisiik sicakliklar (kgT < 1.0, nematik bolge) icin
sicakliga bagli olarak monoton artmaktadir. Sistemin sicaklig1 faz gecis sicakligina
yaklastik¢a 6z-1s1daki artis egilimi dramatik bir sekilde artmis ve nihayet faz gecis
sicakligr civarinda en tepe noktasini bulmustur. Faz gecis sicakligindan sonra,
izotropik fazda) 6z 1s1 degeri 6nce c¢ok sert bir sekilde azalmig daha sonra ise
asimptotik bir karakter gostermistir. Sicaklik daha da arttikga Cy degeri sifira
yaklagmistir.
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Sekil 3.3: Cy Oz-1s1nin, sicakliga bagl degisimi.

Sekil 3.4’te parcacik basina diisen toplam enerjinin sicakliga bagli degisim
grafigi verilmektedir. Nematik-izotropik faz gegis sicakligina karsilik gelen sicaklik
degeri ayn1 zamanda sicakliga bagli enerji egrisinin biikiim noktasidir. Nematik fazda
(keT < 1.27) enerjinin sicaklikla degisimi igbiikey bir karakter sergilerken izotropik
fazda (keT > 1.27.) egri dis biikey bir karakter kazanmaktadir.

Sekil 3.5’te Binder’in 4. dereceden V, indirgenmis enerjisinin (esitlik (3.6))
sicakliga bagli degisim grafigi verilmistir. V4 degeri nematik fazda (keT < 1.27)
diisiik sicakliklar icin monoton olarak azalirken sicaklik degerleri faz gecis
sicakligina yaklastikca sicakliga bagli azalma hiz kazanmakta ve en nihayetinde faz
gecis sicaklign civarinda en dip noktasini gdrmiistiir. Izotropik fazda ise faz gecis
sicakligr civarinda sicaklikla beraber hizla artmakta ve bir tepe noktasina ulastiktan
sonra ise tekrar azalis egilimine girmektedir. Her iki tarafta da V4 egrisi i¢blikey bir

karakterdedir.
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Sekil 3.4: Parcacik basina diisen toplam enerjinin sicakliga bagli degisimi.

N =Ly XLy, XL, =14 X 14 X 4 =784 tane SKM’den olugan sistemin ilgili
sicaklik degeri icin elde edilmis anlik denge konfigiirasyonlar1 sekil 3.6-10’da
verilmistir. Molekiiller, 6rgiiniin diiglim noktalarina yerlestirilmis ve her biri elipsoit
olarak temsil edilmistir. Elipsoitlerin uzun eksenleri, aynt zamanda SKM’nin
dogrultu eksenleri olarak alinmistir. Diisiik sicakliklar igin (KgT < 0.40) molekiiller
arasindaki yonelim farkinin ¢ok az oldugu goriilmektedir (sekil 3.6.a-b)). Sicaklik
ksT = 0.20’den ksT = 0.40’a (AksT = 0.20 artig) ¢ikarken diizen parametresi (sekil
3.2) S=0.644"den S=0.619’a (%4 azalma) diismiistiir. Sekil 3.11.a-b)’de anlik denge
konfigilirasyonlar1 sirasiyla kgT = 0.60 ve kgT = 0.80 icin verilmektedir. Bu
sicakliklar igin sistemin diizen parametresi, sicaklik AksT = 0.20 artarken,
S=0.594’den S=0.559’a diigmiistiir (% 5.9 azalma) yani yoOnelimsel diizendeki

bozulma artma egilimindedir. Sekil 3.6.a) ve 3.6.b)’deki molekiiller aras1 yonelim
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Sekil 3.5: Indirgenmis enerjinin (esitlik (3.6)) sicakliga bagl degisimi.

farki ¢ok belirgin olmamakla beraber, sekil 3.11a) ve 3.11b)’de goriildigi iizere
olduk¢a belirginlesmeye baslamistir.  Sekil 3.12  a-b)’de anlik denge
konfigilirasyonlari i¢in sicaklik (diizen parametresi S) sirasiyla kgT = 1.00 (S=0.525)
ve kgT = 1.25 (S=0.396) dir. Bu konfigiirasyonlar i¢in AkgT = 0.25 artarken diizen
parametresindeki azalma %25 mertebesine ¢ikmistir. Diizen parametresindeki
azalmanin siddetine ragmen her iki konfiglirasyonda da molekiiller halen nematik
fazdadirlar. Sekil 3.12 b) ayn1 zamanda nematik-izotropik faz gecis sicakligma (kgT
= 1.27) en yakin nematik konfigiirasyondur. Sekil 3.9 a)’da (ksT = 1.30, S=0.094) ise
nematik-izotropik faz gecis sicakligina en yakin izotropik konfigiirasyon
verilmektedir. Faz gecis sicakligina en yakin nematik konfigiirasyon (Sekil 3.12.b))
ile izotropik konfigiirasyon (Sekil 3.9.a)) arasinda sicaklik degisimi AkgT = 0.05 iken
diizen parametresindeki azalma (AS = -0.302 azalma) %76 mertebesine ¢ikmustir.
Sekil 3.9 b) - 3.10 b)’de ise sicaklik arttik¢a konfigilirasyonlardaki molekiiller arasi
ortalama bir yonelimden bahsetmek imkansiz hale gelmekte yani izotropik faz iyice

belirginlesmektedir.
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b)

Sekil 3.6: SKM’nin bir denge konfigiirasyonu i¢in anlik yonelim diizenleri a)
sicaklik ksT=0.20, diizen parametresi S=0.644 b) sicaklik kg T=0.40, diizen
parametresi S=0.619.
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b)

Sekil 3.7: SKM’nin bir denge konfigiirasyonu icin anlik yonelim diizenleri a)
sicaklik ksT=0.60, diizen parametresi S=0.594 b) sicaklik kgT=0.80, diizen
parametresi S=0.559.




b)

Sekil 3.8: SKM’nin bir denge konfigiirasyonu i¢in anlik yonelim diizenleri a)
sicaklik ksT=1.00, diizen parametresi S=0.525 b) sicaklik kgT=1.25, diizen
parametresi S=0.396.
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b)

Sekil 3.9: SKM’nin bir denge konfigiirasyonu i¢in anlik yonelim diizenleri a)
sicaklik ks T=1.30, diizen parametresi S=0.094 b) sicaklik kgT=1.40, diizen
parametresi S=0.051.
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b)

Sekil 3.10: SKM nin bir denge konfigiirasyonu i¢in anlik yonelim diizenleri a)
sicaklik ksT=1.60, diizen parametresi S=0.001 b) sicaklik kgT=2.35, diizen
parametresi S=0.000.




3.2. Kalinhga Bagh Diizlemsel SK Hiicrede Elektro-optik
Ozelliklerin Belirlenmesi

SK malzemelerin elektro-optik &zelliklerinin belirlenmesinde hiicre kalinligi
onemli bir parametredir. Bu c¢alismada, MC Metropolis Ornekleme yOntemini
kullanarak diizlemsel sinir sartlarina sahip SK hiicrelerin elektro-optic 6zelliklerinin
belirlenmesi amaglanmaktadir. Bu amagla, elektro-optik iletim nitelikleri polarizor
acisina ve elektirik alana bagli olacak sekilde farkli hiicre kalinliklari igin
belirlenmistir. Bu ¢alismanin dar kapsamli bir versiyonu igin ayrica [Emiil et al.,

2014]’e bakilabilir.

3.2.1. Diizlemsel Nematik Sivi Kristal Hiicre

P Piiriizlenmis P Caprazlanmis
pop” 1 dogrultu: Ox 2 _— polarizérler
Lazer
1sini
e
X
o

T
P o
AV v 2

Sekil 3.11: Simiilasyonu yapilan sistemin sematik gosterimi.

Burada diizlemsel yonelimli iki SK hiicre cami arasina sikistirilmis SKM’den
olusan bir sistem incelenmistir. Bu sistemde molekiiller kiibik bir orgiliniin diigiim
noktalarina yerlestirilmistir. Diizlemsel yonelimler her iki plaka iginde Ox-eksenine
paralel olacak sekilde seg¢ilmistir. Ayrica hiicrenin her iki tarafina, hiicre duvarlariyla

paralel olacak sekilde caprazlanmis polarizorler yerlestirilmis ve 15181n ilerleme yonii
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Oz-ekseni olarak secilmistir. Bu sistemin temsili bir gosterimi Sekil 3.11°de

verilmektedir.

3.2.2. Model ve Simiilasyon Detaylar:

SKM’nin denge konfigiirasyonlarini elde etmek icin standart MC Metropolis

algoritmasi kullanilmistir [Landau, 2009]. Sistemi tanimlayan model hamiltonyen,

N

H=-£Y P, (cosB;)- E?Y P, (cosg;)+ ) sin’ (v,) (3.7)

<i,j> i=1

ile verilmektedir. Burada P, , ikinci dereceden Legendre polinomudur. Esitlik
(3.7)’deki ilk terim Lebwohl-Lasher potansiyeli olarak bilinir [Lebwohl, 1972]. Bu
potansiyel, komsu (en yakin) SKM arasmdaki & siddetli molekiiler etkilesme
enerjisini tanimlar. Bu modelde Her bir SKM silindirik bir ¢ubuk (ya da Onceki
boliimde verildigi tizere elipsoit) seklinde temsil edilir ve bu c¢ubuklarin uzun
eksenlerinin dogrultular1 3-boyutlu bagsiz bir spin olarak ele alinir [Chiccoli et al.,

1997]. Burada B, “-i” ve “~j” indeksli en yakin SKM arasindaki agidir. Ikinci terim

I-molekiilii ile E elektirik alan1 arasindaki ¢iftlenim enerjisidir. Burada “E”, Oz-
ekseni dogrultusundaki elektirik alan siddeti, ve ¢, de molekiil-i ile E elektirik alan
vektorii arasindaki agidir. Esitlik (3.7)’nin {igiincii terimi Rapini [Rapini, 1969],
[Papoular, 1970] terimi olarak bilinir. Burada o, molekiil- ky’nin uzun ekseni ile
hiicre duvariin diizlemsel yonlendirici kuvveti DK arasindaki etkilesme enerjisinin
siddetidir. Esitlik (3.7)’de verilen model Hamiltonyen, MC simiilasyonlar ile
NSK’nin bir ¢ok 6zelliginin ortaya g¢ikarilmasinda 6nemli bir basar1 gostermistir
[Pawlik et al., 2000], [Pawlik et al., 2010], [Pawlik et al., 2011]. Burada tiim
ciftlenim sabitleri, &, E2 ve a ' kT biriminde olacak sekilde secilmistir. ks ve T
sirastyla Boltzman sabitini (indirgenmis birim: ks=1) ve mutlak sicakligi temsil
etmektedir.

Simiilasyonlarda, xy-diizlemi boyunca periyodik smir sartlari, Oz-
dogrultusunda ise diizlemsel duvar kuvveti sinir sartlar1 uygulanmistir. MC
simiilasyonu yapilan diizlemsel duvar kuvvetli SK hiicre i¢indeki molekiiller,

simiilasyonlarda kullanilan sicaklik degeri i¢in nematik bolgededir [Fabbri, 1986],
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[Priezjev, 2001]. Ayrica tim simiilasyonlar igin &=1.0Kk,T ,a=11.08K,T, ve
0<E?<3.5%k,T secilmistir. Simiilasyonlarda kullanilan molekiil sayilar1 (N)

kalinligin bir fonksiyonu olarak degismektedir: N = L, X L, X L, = 22 X 22 X

6(,7, ...,18). Bunun yaninda, diizen parametresi, direktor, ve 1s1k iletim oranlart gibi
gozlemlenebilir biiytlikliikleri hesaplamak ig¢in hiicre kalinligina ve uygulanan dig
alana bagh olacak sekilde 400 den fazla MC simiilasyonu yapilmistir. MCAS’1, ilgili
simiilasyonun molekiil sayisinin bir fonksiyonu olacak sekilde belirlenmistir. Denge
siireci i¢in “MCAS = 1100 X N” ve ornekleme siireci i¢inse “MCAS = 484 X N”
olacak sekilde secilmistir. Simiilasyonlardaki hiicre kalinligina, dolayisiyla molekiil
sayisina, bagli olarak denge siireci ve drnekleme siireci adim sayilari sirasiyla “ 3.2 x
10° < MCAS < 9.6 x 10°” ve “ 1.4 x 10° < MCAS < 4.2 x 10° ” olmustur.

SKM’den olugan bir sistemin homojenligi duvar kuvvetleri ya da dis alan etkisi
altinda bozulur. Genel diizen parametresi S, genellikle homojen sistemlerin yonelim
dinamiklerini anlamlandirabilmek i¢in kullanilir. Homojen olmayan sistemler iginse
cogunlukla yerel diizen parametresi, sistem dinamiklerini anlamlandirmada
belirleyici rol oynar. Burada ele alinan sistem, dis alan ve duvar kuvvetleri nedeniyle
homojen degildir ancak, anizotropik sartlarin, sistemin geneli iizerindeki etkisini
belirlemek i¢in dig alanin bir fonksiyonu olarak S’nin olduk¢a kullanigli oldugu
goriilmistiir. Genel diizen parametresinin kullanim limitleriyle ilgili olarak [Pawlik
et al., 2012]’ye ayrica bakilabilir.

Bu c¢alisma boyunca Mueller-Stokes formalizmi, elektro-optik iletim
Ozelliklerinin ortaya c¢ikarilmast i¢in kullanilmistir. Bilindigi {izere Mueller
formalizmi kullanilarak bir sistemin depolarizasyonlar dahil tiim polarizasyon
durumlar belirlenebilir. Bu formalizmde SKM ¢izgisel geciktirici olarak ele alinir ve

151g1n ilerleme dogrultusu boyunca karsilastigi her bir SKM, M. Mueller matrisi ile

temsil edilir. Caprazlanmis polarizor (P1) ve anlizor (P,) de Mueller matrisleriyle
temsil edilirler. Boylece polarizor-SKM-analizor sisteminden gegen polarize 151k, bir
Stokes vektorii formunda, optik elemanlarin ardisik bir matris ¢arpimi olarak

hesaplanir:

Lz
SQlk = PZH M i Plsgel (38)
i=1
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Burada S, , gelen anpolarize 15181n Stokes vektoriidiir (sekil 3.11). Bu formalizmin
SK sistemi i¢in kullanim detaylar1 ayrica [Gerrard, 1975], [Xu et al., 1992],
[Berggren et al., 1994], [Berggren et al., 1995]’te bulunabilir. Tiim simiilasyonlar
i¢in, ilerleyen 1s18in dalga boyu A=545 nm, hiicre kalinligt h=0.5xL, pum, adi ve

harici kirnim indeksleri sirasiyla n,=1.5 and ne=1.7 olacak sekilde se¢ilmistir.

3.2.3. Sonuclar ve Degerlendirmeler

Bu ¢alismada, 6ncelikle temel bir deneysel diizenek olan ve [Lee et al., 2005],
[Cook et al., 2010]’daki deneysel ¢alismalarda incelenmis diizlemsel sinir sartlarina
sahip bir nematik SK hiicrenin elektro-optik 6zellikleri belirlenmis ve deneysel
sonuglarla karsilagtirilmistir.  Bu  diizenekte, gelen 1sin  Oz-ekseni boyunca
ilerlemektedir. Nematik SK hiicre ¢aprazlanmis iki polarizoriin arasina yerlestirilmis
ve hiicre duvarlarinin yonlendirici dogrultular1 Ox-eksenine parallel olacak sekilde
ayarlanmistir (sekil 3.11). Py ve P, polarizorlerinin Ox-ekseni ile yaptig1 acilar ise
sirastyla ¢ = +45° ve ¢ = —45° olacak sekilde se¢ilmistir.

Sirastyla polarizor (P1), SKM ve analizérden (P,) gegen 1smn, S, Stokes
vektorii olmak {izere, tiim simiilasyonlar i¢in (tiim elektirik alan ve kalinlik
degerlerinde) hesaplanmistir. Isinin ilerleme dogrultusu boyunca karsilagtigi tiim
optik elemanlarin (polarizor, SKM ve analizér) Mueller matris temsilleri belirlenmis
ve esitlik (3.8)’de verilen ardisgik matris carpimiyla S, hesaplanmistir. Tim
simiilasyonlar i¢in, 151k siddeti 1.0 olan anpolarize, S;¢; = [1.0,0.0,0.0] Stokes
vektorii kullanilmastir. Isik siddeti birimi olarak, literatiirdeki kullanim sekli olan
“arbitrary units (a.u.)” yani birimsiz “optik iletim siddeti oran1” segilmistir. Bu
durumda ¢ikan 1s1n1n siddeti, S, Stokes vektoriiniin birinci eleman1 olmaktadir. Esik
voltaj1 ve karakteristik voltaj tamimlari, [Lee et al., 2005]’ten alinmistir: Esik voltaji
(Vesik), gecen 151810, elektrik alanin olmadigi durumdaki siddetinden %10 fazla
oldugu voltaj degeridir; karakteristik voltaj (V) ise gecen 1s18in siddetinin ilk
minimum oldugu (caprazlanmis polarizorlerin ¢ = +45° konfigiirasyonu igin)
degere karsilik gelen voltaj degeridir. Voltaj degerleri, elektrik alan degerlerinin
hiicre kalinligiyla carpilmasiyla elde edilmistir. Hesaplanan esik voltaji ve

karakteristik voltaj degerleri Tablo 3.1°de bir araya getirilmistir.

41



Tablo 3.1: Farkli kalinliklarm i¢in esik alanlar (E,g;x), karakteristik alanlar (E»r),
esik voltajlar (Veg;) Ve Karakteristik voltajlar (V).

Tabaka Esik Karakteristik Esik Karakteristik
sayi1s1 Alan Alan Voltaji Voltaj
L. Eesik Eon Vesik Vor
6 0.20 --- 1.22
7 0.26 --- 1.80
8 0.72 0.40 5.75 3.20
9 0.87 0.59 7.83 5.30
10 0.97 0.69 9.67 6.90
11 0.99 0.77 10.92 8.44
12 1.09 0.77 13.04 9.26
13 1.10 0.80 14.30 10.42
14 0.48 0.85 6.69 11.95
15 0.33 0.88 4.99 13.26
16 0.37 0.87 5.86 13.99
17 0.48 0.90 8.09 15.24
18 0.59 0.93 10.53 16.70

Sekil 3.12°de farkli kalinliktaki SK hiicreler icin iletilen 1518 siddetinin
elektirik alana bagli degisim grafigi verilmistir. SK ortamda geciktirilen 1s1nin
iletimini elde etmek i¢in xy-diizlemi tizerindeki her bir 6rgii noktasi i¢in ¢ikan 1s1min
Stokes vektorii SKM’nin denge konfigiirasyonlart kullanilmis ve iletilen ortalama

151k siddeti hesaplanmugtir:

Ly Lx

1
(ort) _ X,
IO V= N(xy—di]zlem) Zz Ié & (39)

y=1 x=1

Burada 1o°™ iletilen otalama polarize 1s1k siddetini, N® ™= |, x |,=22x22=484
xy-diizlemindeki 6rgii noktasi sayisini, ve lg () de (X,y)-orgii noktasindaki S,
Stokes vektdriiniin birinci elemanidir. Ox-ekseni (hiicre duvar1 yonlendirici yoni) ile
caprazlanmis polarizorler P, ve P, arasindaki acilar sirastyla ¢ = +45° secilmistir.

Genel bir fiziksel bakis agis1 yakalamak i¢in elektrik alan degerleri ilgili kalinliktaki
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hiicrenin karakteristik alanina (Tablo 3.1) bdoliinmiistiir. Dikkat edilirse V /V,, =
(E X L,)/(Ey; X L,) = E/E,; oldugu goriiliir.

SK ortamm CK o6zelliginden dolayr adi-hiz1 ile ekstra-hizi ayni olmaz. Bu
nedenle SK ortam boyunca bir molekiilden digerine gegen 15181n orani bu iki bilesene
cok siki bir sekilde baghdir. Optik eksene paralel olan ne kirinim indeksi kendisine
dik olan n, ‘dan farklidir [Gennes, 1993]. Sekil 3.13’de goriildigi tizere, SKM’nin
direktorii bir dis elektirik alanla degistirilebilir. Incelenen nematik SK pozitif
(Ae = n2 — n2 = 0.64 > 0) dieletirik anizotropiye sahip oldugundan, belirli bir esik
alan1 asildiktan sonra, SKM’nin diizlemsel dogrultudan homeotropik dogrultuya
donmesine neden olur. Sekil 3.12°de, alan bagimli optik iletim grafigi salinim yapma
egilimindedir. Simiilasyon sonuglart 1s1k iletiminin karakteristik olarak hiicre
kalinligina, yani hiicredeki tabaka sayisina, oldukga siki bir sekilde bagli oldugunu
gbstermistir. Ince hiicreler igin salmimlar ¢ok belirgin degildir. Hiicre kalinlig
L, < 8 i¢in salimim davranisi gozlenmez Oyle ki L,=8’in altindaki degerler icin
karakteristik alan belirlenemez (Sekil 3.12 ve Tablo 3.1). Diisiik alanlarda, 1s18in
iletiminde goriilen dalgalanma hiicre kalinliginin artmasiyla daha da belirgin hale
gelir. Literatiirdeki deneysel calismalarla karsilagtirildiginda, [Lee et al. 2005] ve
[Cook et al., 2010]’da verilen sonuglarla simiilasyon sonuglarin Ortiistiigii
goriilmektedir.

Sekil 3.13’de, farkli kalinliklar i¢in diizen parametresi S nin uygulanan elektrik
alana bagli degisim grafigi verilmistir. S ve ilgili direktor 7, Boltzman denge
orneklemesi [Landau, 2009] yontemiyle her bir simiilasyon i¢in tiim SKM’ler
tizerinden hesaplanmistir. SKM ve hiicre duvarlar1 arasindaki kuvvetlerden dolayi,
elektrik alan yokken molekiillerin ¢ogu Ox-ekseni dogrultusunda yonelmektedirler.
Oz-ekseni (hiicre duvarlarina dik olan eksen, sekil 3.11) boyunca elektrik alan
arttikca, baz1 molekiiller elektrik alan dogrultusunda yonelmeye baglarlar. Bu evrede
esitlik (3.7)’de verilen elektrik alan-SKM etkilesmesi, diger etkilesmelere gore daha
baskin hale gelir. Suna dikkat edilmeli ki, hiicre kalmligimi arttirmakla
simiilasyondaki molekiil sayis1 arttig1 halde duvara yakin olan molekiillerin sayisi
sabit kalir. Bu da, hiicre kalinliginin artmasiyla duvar kuvvetlerinin tiim sistem

tizerindeki etkisinin azalma egilimde olmasi anlamina gelir.
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Sekil 3.12: Farkli kalinliklar i¢in elektrik alan bagimli ortalama 151k siddeti iletimi.
Uygulanan alan degerleri, ilgili kalinliktaki hiicrenin karakteristik alanina
boliinmiistiir ( Tablo 3.1). Py ve P, caprazlamis polarizorlerinin agilar sirasiyla
¢ = +45°dir (sekil 3.11).

Sekil 3.12 ve 3.13 aynm1 zamanda hiicrenin karakteristik 151k iletiminin diizen
parametresi ve hiicre kalinligina siki bir sekilde bagli oldugunu gostermektedir. SKM
icin tercih edilebilir iki dogrultu mevcuttur: Diizlemsel Ox-dogrultusu ve elektrik
alan yonii. Elektrik alan dogrultusu (hiicre duvarlarina dik olan Oz-dogrultusu) ayni
zamanda homeotropik yon olarak da isimlendirilir. Tiim kalinliklar i¢in, elektrik
alanin olmadig1 durumlarda diizen parametresi (S) yaklasik olarak 0.65 degerini alir
(sekil 3.13). Bu durumda, diizlemsel yonelim, homeotropik yonelimden daha
baskindir. Elektrik alan siddetinin artmasiyla, diizen parametresi duvar kuvveti
etkilesmesi ve dis alan ¢iftlenim etkilesmeleri (esitlik (3.7)) arasindaki ¢ekismeden
dolayr bir minimum degere iner. Diisiik alan degerleri igin, Lebwohl-Lasher
potansiyeli 11k iletimindeki salinim karakterinden (sekil 3.12) sorumludur. S’nin bir

minimum degere ulagmasindan sonra, elektirik alan c¢iftlenim etkisi SKM’nin
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yonelim kontroliinii biiyiikk oranda ele gegirir ve homeotropik yonelim boylece

kurulmus olur (sekil 3.13).

1.05
0.95
0.85
(92
= 0.75
Q
S
Q
g 0.65 #~h=8 tabaka
% oh=10 tabaka
O
:'Qg 0.55 +h=12 tabaka
mh=15 tabaka
+h=17 tabaka
0.45
0.35

Sekil 3.13: Farkli kalinliklar i¢in diizen parametresi S’nin uygulanan elektrik
alana bagli degisim grafigi.

Suna dikkat edilmeli ki burada yerel-diizen parametresi yerine genel-diizen
parametresi kullanilmistir (Sekil 3.13). Anizotropik sinir sartlar1 (duvar kuvvetleri ve
elektrik alan gibi) s6z konusu oldugunda genellikle yerel-diizen parametresi
incelenir. Fakat sekil 3.13 ve 3.14’e bakildiginda, genel-diizen parametresinin de
elektro-optik ozelliklerin karakterizasyonunda belirleyici bir 6neme sahip oldugu
anlasilmaktadir. Sekil 3.14’te gecen 1s18in siddeti, 0 < ¢ < 180° araligindaki
polarizér acisiin ve E/E,, uygulanan elektrik alanin bir fonksiyonu olarak
verilmektedir. Hiicreden ve polarizérlerden gegen 151k siddeti, verilen bir elektirik
alan degeri i¢in @ polarizor agisinin 7r/2 periyotlu bir fonksiyonudur. Buna gore
diizlemsel nematik SK hiicrenin elektrik alana ve caprazlanmis polarizér agilarina

bagli olan 11k iletimi karakteristik yapisit ii¢ bolgede incelenebilir: Bolge-1"de
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(0 < E/E,; < 1.54), iletilen 151k siddeti maksimum degerlerini ¢ = 45° ve ¢ =
135° polarizor agilar1 i¢in sirasiyla E/E,; = 0.0 ve E/E,, = 1.54 elektrik alan
degerlerinde alir. Burada dikkat edilmelidir ki E/E,; = 1.54 degeri L,=12
kalinligindaki hiicrenin diizen parametresi S’nin minimum oldugu degerdir (sekil
3.13). Bu degerin altindaki alan degerleri i¢in polarizor agisina bagl periyodik 151k
siddetinde bir (0 < ¢ < m/2) kadar kayma oldugu goriiliir ve gegen 1s181n siddeti

10=0.20 a.u. and 1p=0.35 a.u. degerleri arasinda salinim yapar.

0.30-0.35
&40 ¥ 0.25-0.30
0.20-0.25
0.15-0.20
#0.10-0.15
0.05-0.10
0.00-0.05

o
X
w

iletim (a.u.)

¥ 108
" 126 @ :Polarizér Agisi

Sekil 3.14: SK hiicreden gegen 151k siddetinin ¢ polarizor agis1 ve uygulanan elektrik

alana bagli degisim grafigi. Hiicrenin kalinlig1 L,=12"dir. Bolgeler i¢in ilgili elektrik

alan degerleri: Bolge-I'de 0 < E/E,,; < 1.54, Bolge-II"de 1.54 < E/E,, < 3.10),
ve Bolge-1II"de 3.10< E/E, .

Bolge —II’de (1.54 < E/E,; < 3.10), periyodik salmimdaki kaymalar ortadan
kalkar ve ¢ = 45°, 135°’ler i¢in maksimum degerlerini alir. Bu bolgede minimum
ve maksimum salinim degerleri sirasiyla 10=0.05 a.u. ve 1p=0.35 a.u.’dir. Dikkat
edilirse E/E,; = 1.54 ve E/E,,; = 3.10 degerleri L,=12 kalinligindaki hiicre i¢in
diizen parametresi egrisinin (sekil 3.13) sirasiyla minimum ve biikiim noktalaridir.

Diizen parametresi egrisi, bilkiim noktasinda digbiikeyden i¢biikeye doner. Bolge-
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III’de (E/E,; > 3.10), salinimin genligi ¢ok sert bir sekilde diiser dyle ki gegen 151k
siddeti 1p=0.0 a.u. ve 1,=0.05 degerleri arasinda salinir. Bu da, SKM’nin neredeyse

miitkemmel bir homeotropik yonelimde oldugu anlamina gelir.

+45°

[l Direktér
n=[0.538, -0.163, 0.827]

Direktér N

n=[0.717, -0.499, 0.496]

4

Caprazlanmis Polarizérler

X

X . - X
Direktor ‘ Direktor ‘
n=[0.006, 0.012, 0.999] n=[/-0.050, -0.004, 0.999]

Sekil 3.15: Caprazlanmis ¢ = +45° polarizor agilari igin, Lx x Ly=22 x 22 ve
Lz=12 kalinhigindaki SK hiicrenin a) E/E,,; = 0.26,b) E/E,,; = 1.04,¢) E/E,; =
2.07,d) E/E,; = 3.11 dis alan degerlerindeki anlik optik doku goriintiileri ve ilgili

direktorleri.

Sekil 3.15°de, farkli elektrik alan degerleri i¢in L,=12 kalinligindaki hiicrenden
gecen polarize 15181in optik doku goriintiisti verilmektedir. Goriintiiler, Ly X L,=22 X
22 kareli anlik goriintiiniin x- ve y-yonlerinde altigsar defa toplamda 36 kopyasinin
yan yana birlestirilmesinden olusturulmustur ( x- ve y-yonlerinde MC simiilasyonlar1

geregi periyodik smir sartlart oldugu hatirlanmalidir). Burada E/E, =154 ve
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E/E,, =3.10degerleri, sekil 3.13’de verildigi tizere L,=12 kalinligindaki hiicre i¢in

sirasiyla diizen parametresinin minimum ve biikiim noktalaridir. Sekil-15.a) ve -
15.b), bolge-1 den (fakat farkli alan degerlerine karsilik gelen), sekil 3.15.c) bolge-II
den ve sekil 3.15.d) de bolge-III den anlik optik doku goriintiileridir (Sekil 3.14).
Optik doku goriintiileri, sekil 3.12 ve sekil 3.13’de verilen sonuglarla tutarhdir.
SKM’nin CK o6zelliginden dolayi, gegen 1s181n karakteristik davranisi, yani ilgili
hiicrenin optik dokusu, ilgili hiicre i¢in alan bagimli direktdre siki bir sekilde

baglidir.
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3.3. Diizlemsel ve Burgu Geometrili SK Hiicrelerde Elektro-
optik Iletim

SK malzemelerin elektro-optik 6zelliklerinin belirlenmesinde hiicre geometrisi
onemli bir faktérdiir. Bu boliimde, MC Metropolis simiilasyonlar1 ve Mueller-Stokes
formalizmi kullanilarak diizlemsel (sekil 1.4) ve burgu geometrisine (sekil 1.5) sahip
ayni kalinlikta iki tiir SK hiicrenin elektro-optik o6zellikleri incelenecektir. Bu
amacla, kalinliklar1 ve 6rgii yapilar1 ayn1 fakat biri diizlemsel digeri burgu geometrili
iki hiicre kullamilmistir. Hiicreler ¢aprazlanmis ¢izgisel polarizorler arasina

yerlestirilerek (sekil 3.11) optik iletim degerleri hesaplanmistir.
3.3.1. Model ve Simiilasyon Detaylar1

Her iki hiicre i¢in xy-diizlemi boyunca periyodik sinir sartlar1 uygulanmistir.
Oz-dogrultusunda ise diizlemsel geometrili hiicrenin her iki duvari (z=1 ve z= L;
numarali tabakalar) i¢in Ox-dogrultusunda duvar kuvveti sinir sartlar1 vardir. Burgu
geometrili hiicrede ise duvar kuvvetleri z=1 diizleminde Ox-dogrultusunda iken z=L,

de Oy-dogrultusunda uygulanmistir. Tim simiillasyonlar i¢in & =0.5k,T,
a=5.00k,T, ve 0<E? <5.0° kT secilmistir. Simiilasyonlarda kullanilan molekiil
sayist N =L xL xL, =22x22x6=2904 secilmistir. Diizen parametresi, direktdr,

ve 151k iletim oranlar1 gibi gdzlemlenebilir bliyiikliikleri hesaplamak i¢in her bir alan
degerine karsilik gelen ayr1 MC simiilasyonu yapilmigtir. MCAS, ilgili
simiilasyonun molekiil sayisinin bir fonksiyonu olacak sekilde belirlenmistir. Denge
stireci i¢in “MCAS = 1100 X N” ve Ornekleme siireci iginse “MCAS = 484 X N”
olacak sekilde secilmistir. Esitlik (3.7)’de verilen model Hamiltonyen kullanilarak,

SKM’nin denge konfigiirasyonlar1t MC simiilasyonlariyla belirlenmistir.
3.3.2. Sonuclar ve Degerlendirmeler

Sekil 3.16’da, diizlemsel- ve burgu-geometrili iki SK hiicre igin diizen

parametresi S’nin uygulanan elektrik alana bagli degisim grafigi verilmistir.
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Sekil 3.16: Ly x Ly x L, =22 x 22 x 6 orgli yapisinda ki diizlemsel ve burgu
geometrili iki hiicrenin genel diizen parametresi S nin elektrik alanla degisimi

Diizlemsel-geometrili hiicrede, SKM’i ve her iki hiicre duvarlar1 arasindaki paralel
yonlii kuvvetlerden dolayi, elektrik alan yokken molekiillerin ¢ogu Ox-ekseni
dogrultusunda yonelmislerdir. Burgu-geometrili hiicrede ise duvarlara en yakin
molekiillerden z=1’dekiler Ox dogrultusunda yonlenirken z=6’dakiler Oy-
dogrultusunda yonelme egilimindedirler. Her iki hiicrenin geometrilerindeki bu fark,
diizen parametresi elektrik alan grafigine da yansimistir. Diisiik alanlar igin
diizlemsel geometrili hiicrede birbirine paralel dogrultuda iki yonlendirici kuvvet
oldugundan (Ox-dogrultusu), SKM’nin ¢ogu bu yonde diizen kurma egilimindedir.
Burgu-geometrili hiicrede ise yonlendirici kuvvetler birbirine dik oldugundan (Ox-
ve Oy-dogrultular1) bu dogrultulardaki yonlendirici etkiler azalmis ve diizen
parametresi daha diisiik degerler almistir. Oz-ekseni (hiicre duvarlarina dik olan
eksen, sekil 3.11) boyunca elektrik alan arttikca, her iki hiicre icinde Oz-
dogrultusunda bir yonlenim diizeni olusmaya baslar. Diizen parametresinin minimum
oldugu elektrik alan degerinden itibaren (E=1.25 kgT) her iki hiicre i¢inde esitlik
(3.7)’de verilen elektrik alan-SKM etkilesmesi, diger etkilesmelere gére daha baskin
hale gelir. Bu durum, bu elektrik alan degerinden (E=1.25 kgT) sonra diizen

parametresi egrilerinin {ist iste ¢akigsmasi olarak yansimustir.
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Sekil 3.17: Ly x Ly x L, =22 x 22 x 6 6rgii yapisinda a) diizlemsel- ve b) burgu-
geometrili hiicrelenin farkli elektrik alan degerleri i¢in optik iletim degerlerinin
caprazlanmig polarizor agis1 ¢’ye bagl degisimi.

Sekil 3.17°de, polarizér-SK hiicre-anlizor (sekil 3.11) sisteminden gecen 15181
siddeti farkli elektrik alan degerleri icin polarizor agisinin (0 < ¢ < 180° aralifinda)
bir fonksiyonu olarak belirlenmistir. Her iki hiicre i¢inde polarizorlerden gecen 151k
siddeti, verilen bir elektrik alan degeri i¢in ¢ polarizor agisinin 7t/2 periyotlu bir
fonksiyonudur. Diizlemsel-geometrili hiicre i¢in optik iletim genlikleri, burgu
geometrili hiicrenin iletim genliklerine gore ¢ok daha biiyiiktiir. Diizlemsel-

geometrili hiicrede (sekil 3.17.a)) diisiik alanlar degerleri (E=0, 0.5) icin sekil 3.14°te
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gozlemledigimiz bolge-1’deki gibi bir kayma gozlendigi halde, bu kaymalar burgu-
geometrili hiicrede kaybolmustur. Ayrica diizlemsel geometrili hiicrede sekil 3.14’te
tanimlanan bolge-11 ve —III sekil 3.17.a) da sirasiyla E=1.0, 1.5, 2.0 ve E=2.5, 3.0
degerleri icin ortaya c¢ikmaktadir. Sekil 3.17.a) ve b)’ye bakildiginda diizlemsel-
geometrili hiicrenin polarizor agisina ve elektrik alan degerlerine (bdlge-1 i¢in) karst
cok hassas oldugu anlagilmaktadir. Buna karsin burgu-geometrili hiicre i¢in aynisini
sOyleyemeyiz fakat elektrik alan degerleri ve polarizér agilarina karst optik iletim
degerleri son derece kararlidir. Ozellikle iletim genlikleri ¢ok fazla degismemektedir.
Buda optik goriintiileme agisindan 6nemli bir Ozelliktir. Diizlemsel hiicrenin
polarizor agis1 ve elektrik alana bagli bu ii¢ bolgeli hassas karakteristik 6zelligi,

elektro-optik tabanli dedektor tasarlamak igin kullanigh olabilir.
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4. SONUC ve YORUMLAR

Bu tez kapsaminda, boliim 3.1°de NSK bir tabakanin, nematik-izotopik faz
gecisi, boliim 3.2°de NSK hiicrelerin kalinliga bagli optik ve elektriksel ozellikleri,
ve boliim 3.3°de ise burgu ve diizlemsel duvar kuvvetleri i¢in optik ve elektriksel
Ozelliklerin bir karsilastirmast MC simiilasyonlar1 ve Mueller-Stokes formalizmi
kullanilarak verilmistir. Bolim 3.2°de verilen sonuglarin bir kismi ayrica
yaymlanmistir [Emiil et al., 2014]. Bu béliimde verilen sonuglarin bir kisminin (sekil
3.12) literatiirdeki deneysel calismalardan [Lee et al., 2005] ve [Cook et al., 2010] ile
uyumlu olmasi ileriki ¢aligmalar icin iyi bir motivasyon kaynagidir. Ayrica esitlik
(3.7)’de verilen model Hamiltonyen’in giivenilirligini de artiric1 bir sonugtur. Sekil
3.14°de verilen ii¢ bolgeli optik karakterizasyon ylizeyi ise literatiir i¢in yeni bir
sonuctur. Bu bolgeli yapinin deneysel olarak da yakin zamanda gozlemlenmesi
umulmaktadir.

Son zamanlardaki deneysel c¢alismalar [Lagerwall, 2008], [Kumar, 2011],
[Manohar et al., 2011] 6zellikle karbon nanotiip, nanopargacik, ve boya katkili SK
yapilarin elektro-optik 6zelliklerin artirilmasinda 6nemli bir role sahip olacagini
gostermektedir. Bu tiir katkilt yapilar i¢in model Hamiltonyen’lerin gelistirilmesi ve
bu yonde hesaplamali ¢alismalarla test edilmesi gelecekte MC yontemi ve molekiiler

dinamik hesaplar1 i¢in ufuk agic1 olacaktir.
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EKLER

Ek A: Tez Calismas1 Kapsaminda Yapilan Yayinlar

Emiil, Y., O. Polat, S. E. San, O. Kayacan, H. Ozbek, (2014), “Investigating electro-
optical properties of a nematic liquid crystal cell with planar anchoring boundary
condition for various thicknesses: A Monte Carlo study”, Optical Materials 36 (8),
1373-1377.

Ek B: Stokes Vektorleri

Esitlik (2.17)’de verilen eliptik polarize bir 15181n Stokes vektorti,

SO I A\)x2+A\)y2 |

_ S 2 2

S=| '|= A (B1.1)
S, 2A, A, COSS
S;] [ 2AnAysind |

151g1n tiim polarizasyon durumlarini tanimlar. Cizgisel yatay polarize 151k igin Stokes

vektori: A, =0,

(B1.2)

burada 1,=A,* toplam 1sik siddetidir. Cizgisel dikey polarize 151k i¢in Stokes

X

vektorii: A, =0durumu,

(B1.3)
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burada 1, :A)yz toplam 151k siddetidir. Cizgisel +45 polarize 151k i¢in Stokes

vektorii: Ag, = Agy = Ao, § = 0 durumunda,
(B1.4)

burada I, =2A? toplam 1sik siddetidir. Cizgisel -45 polarize 1513 Stokes vektorii:
on = Aoy = Ao, 6 = 180° i(}in,

(BL.5)

burada 1,=2A toplam 151k siddetidir. Sag-elli dairesel polarize 151k i¢in Stokes

vektorii: Ag, = Agy = Ao, & = 90° durumu,
1
0

S=1, 0 (B1.6)
1

burada 1,=2A toplam 151k siddetidir. Sol-elli dairesel polarize 151k i¢in Stokes

vektoru: on = Aoy = Ao,(g = —90° durumu,

(BL.7)
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burada 1,=2A7° toplam 1sik siddetidir. Anpolarize 151k igin Stokes vektorii:

S>>0 ve S?=S,%=S5=0i¢in,

(B1.8)

burada I, =S, toplam 1s1k siddetidir.

Ek C: Mueller Matrisleri

Oz-eksenine yerlestirilmis ve Ox-ekseninden y agis1 kadar dondiiriilmiis bir

optik polarizdr i¢in genel Mueller matrisi:

1 cos 2y 0 0
1| cos2y 1 0 0
2| 0 0 sin2y 0 (C1.D)
0 0 0 sin 2y

Oz-eksenine yerlestirilmig, Ox-ekseninden 0 ag¢is1 kadar dondiiriilmiis ve & fazl

bir optik geciktirici i¢in genel Mueller matrisi,

1 0 0 0

0 cos?’20+cosssin®20  (1-coss)sin20cos26  —sin sin 20
0 (1-cosd)sin20cos26 sin®20+cosscos’ 20  sincos26
0 sind'sin 20 —sindcos 26 CoSo

M (5,6)= (C1.2)
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