1. GIRIS

Néel [1] tarafindan gelistirilen ferromanyetizma ve antiferromanyetizmanin

teorisi, manyetik iyon konumlarinin alt orgiilere boliinebilecegi varsayimi tizerinedir.

Alt orgiilere ayrilmanin Heisenberg enerjisini [2] minimize ettigi gayet acik
bir sekilde anlasilmasma ragmen, spin sekillenimlerinin dogrudan Heisenberg
enerjisinden elde edilmesi fikri, ¢cok sonralart Kaplan “1n [3] krom iizerindeki helisel
sekillenimler ve Yoshimori “nin [4] MnQO, iizerindeki c¢alismalarinda oOnerildi.

Bravais orgiilerindeki manyetik iyonlar icin ilk teori Villain [5] tarafindan verildi.

Dzialoshinski [6] ve Turov ve Nays [7], kristal uzay grubu simetri iglemleri
ve spin terslenimi altinda degismez kalan makroskobik Hamiltoniyenden spin
sekillenimlerini elde etmeyi basardilar. Bu oldukga giiclii metod, sadece manyetik ve
kimyasal hiicrenin ayn1 olmasi kosulu altinda gecerli olmasi nedeniyle oldukga sinirl

bir kullanim alanina sahiptir.

1961 “lerin baglarina gelindiginde, en genel metot, anizotropik ciftlenimlerde
dahil olmak iizere Bertaut tarafindan bir dizi calismalarla ortaya kondu [8-13]. Bu
metot da, kimyasal hiicre ile manyetik hiicrenin ayni olma zorunlulugu yoktur. Ayni

zamanda kristalin simetri 6zellikleri olduk¢a 6nem kazanmaktadir.

Manyetik hiicrenin kimyasal hiicre ile aym olmasi halinde elde edilen
sonucglar Villain metodu [5] ile uyum icerisindedir. Mikroskobik metodun verdigi
sonuglar grup teorisinin sonuglariyla da uyum icerisindedir. Bu metodun en temel
avantaj1 temel etkilesimleri gbz Oniine almasi1 ve manyetik hiicrenin kimyasal hiicre
ile ayn1 olmasi zorunlulugunu ortadan kaldirmasidir. Ayrica izotropik etkilesimler
kadar anizotropik etkilesimler de ikinci mertebeden bir Hamiltoniyen yardimiyla

ifade edilebilmektedir.

Bu tezde Bertaut “un gelistirdigi metot iki boyutlu ortorombik orgiiye

uygulanarak sonuglar irdelenmistir.



2. MIKROSKOBIK METOT

R konumundaki S spini ve R' konumundaki S' spini arasindaki ikinci

mertebeden etkilesim enerjisinin en genel ifadesi asagidaki gibi verilir:

W =2 Agp (R,R')SQ(R) S);(R') (@, B=x,y,2) 2.1
a.p

Dokuz bilesenli Agp tansorii asagidaki gibi, bir simetrik ve bir antisimetrik

kisma ayrilabilir:

(Aaﬁ + Aﬁa)
(2.2)
(Aaﬁ - Aﬁa )

Antisimetrik kisim, antisimetrik ¢iftlenimin Dzialoshinsk—Moriya vektoriine
0zdes bir Drg' vektorii tanimlar. Simetrik kisim ise, Jrg' izotropik Takas etkilesimini
temsil eden bir matrisin izi izole edilirse, geriye ikinci mertebeden kiiresel bir @grg:
tansorii kalir. Bu, izi sifir olan diyadik vektordiir ve bilinen anizotropi tansoriinii

temsil eder.

Ozetle, Wrr' diyadik notasyonda asagidaki gibi yazilabilir:
Wi =2 (JRR' Sk 'S'R' +Dpp '(SR XSIR' )+SR “Opr’ 'Sﬁ') (2.3)
R = R' oldugu zaman, sabit terimleri ihmal ederek
Wier = 28R Oy ‘SIR‘ (2.4)

elde ederiz. Wg, R' noktasindaki kristal alandan dolay1 olusan spin enerjisidir. g,

kristal alan tansorii ile orantilidir ve R noktasinin simetri elemanlarina sahiptir.



Dolayisiyla sistemin Hamiltoniyeni i¢in asagidaki toplam elde edilir:

H==2 Y A RR)5,R)S,R) ise
a.fp.R.R

H=3W, . (2.5)
R.,R

Burada R=R' de toplama dahil edilmistir.

Heisenberg-Néel enerjisi olarak tanimlanan Hy izotropik takas etkilesim

kismini inceleyecegiz:

2.1. izotropik Takas Etkilesimi
HN:—2Z J rr SR'S'R' (2.6)
RR

Denklem (2.6) “da

A '

S
Ok =S—R ve  Jpp =Sk Jpp Sp (2.7)
R

kullanilarak, birim vektorler cinsinden ifade edilirse Denklem (2.8) elde edilir.

S S.. .
Hy= _22 I pi S_RSR Sy
RR R SR’

Hy = —22 JpwOR - Op: (2.8)
RR



Statik dengede Sg spin vektoril, Z J v S;z‘ “ye paralel olmalidir. Bu sonug
=

Hx Néel enerjisi, SR2 = sabit sart1 altinda minimize edilmesiyle elde edilir.

aS—R—ZZJ S, xSy (2.9)

RR R

Statik dengede Sgr spin vektoriiniin zamana gore degisimi sifirdir:

0= 22 J er Sp: XSk

Burada vektorel ¢arpimin sifir olmasi icin Sg spin vektoriiniin Z I er S;{- “ye paralel
=

olmasi gerekir. Boylece Sgr spin vektorii ve Z I i S;{- , birbirlerine bir A oranti
=

sabiti ile bagl olmalidir.
Z I g Sy (2.10.1)

AR, enerji boyutuna sahip bir oranti katsayisidir. Denklem (2.10.1), birim spinler ile

ifade edilirse:

AgOr =2 Jpp Oy (2.10.2)
R
yazilabilir. Denklem (2.10.2) "nin her iki tarafi og ile ¢arpilirsa
A Or Or =D Jyp Op 'Oy (2.10.3)
R

ve Denklem (2.10.3) “iin her iki tarafinin R {izerinden toplami alinirsa



—2Y A 0g° =-2Y Jpp O ‘Op
R

RR

elde edilir. Boylelikle
H=-2)J  Op6p=-2> A (2.11)
RR R

yazilabilir. Ag, Sg spininin biitiin yakin komsu spinler ile etkilesiminden dolay takas
enerjisine katki olarak diigiiniilebilir. Ag bir skaler oldugundan her kristalografik
simetri islemi altinda invaryanttir. Bu, Ag “nin kristalografik olarak esdeger atomlar

icin aynm1 oldugu anlama gelir.

Kristalografik birim hiicreye ait manyetik atomlarin farkli Bravais orgiilerini
i(veya j)=1,2,3,..., nseklinde numaralandiralim. Burada n, toplam alt orgii
sayisim gostermektedir. Bu indisler, R ve R ‘niin yerini alacaktir. Oteleme
simetrisi asagidaki sekilde goz Oniine alinacaktir. Manyetik atomlarin Bravais
orgiileri kadar denklem ( n tane ) yazariz. Exp (2mi k. R;) /N terimini A; o; terimi

ile carpalim ve i Bravais orgiisiine ait tiim R; iizerinden toplam alalim:

1 1 .
—> 26,(R)exp7k R)=—>">" T4 6;(R,)exp27k -R,)
N R, N R R, ! '

son esitligin sag tarafina exp (27 k . R; ) exp (-2mi k . Ry ) ilave edilirse ve Ti(k) nin

ifadesi yerine yazilirsa, Denklem (2.12) elde edilir:

1 1 A
—>Y Lo;(R)expmk-R,)=— Jrr 0. (R)expak-R;)expak - R ;) exp(-271Kk -R ;
N; 16 (R, ) exp( ) NRZRZ &&,0,; (R )exp( exp( J)exp( ;)

1 N 1
A—> oR)expak-R)=> J exp27ik- (R, —R)]—» o, (R)expak-R .
zNRZ z( z) p( z) Rz RiRj p[ ( i ])]NRZ j( ]) P( ])

J



A Tk)=Y" &) T;K) 2.12)
J

Burada

1 .
T;(k) =2 6;(R;) exp(27ik - R;) (2.13)
R;
seklinde tamimlanmaktadir. Goriililyor ki Ti(k), o;j(R;j) birim spininin Fourier
doniisiimudiir ve J RR, > sadece | R; - le mesafesine baghdir. N ise kristaldeki

toplam birim hiicre sayisidir.

Denklem (2.12) “de

1 A
&ik)= NZJRI.R,. exp[27k (R, -R )] (2.14)
R.

i

tanimi kullanilmistir. Bu toplam R; konumundaki atomu sabit tutarak ve j orgiisiiniin

tim R; atomlan iizerinden toplam alinarak hesaplanabilir.

Denklem (2.12) sistemi asagidaki gibi tek bir matris denklemi seklinde

yazilabilir:

A Tk =&,k TK)+&,KT,EK) +...+ &, (k) T, (K)

A T, (k) =& (k) Ti(k)+ & (k) T, (k) +...+ &, (k) T, (k)

A, T,K=¢,k Tk +E,KT,K +...+&,K)T,K)

A || T || 61&) §pk) -+ &, (k) || T (k)
A | L) | _[6iE) &) - &, (K) || T, (k)

)T, &) | [EnK) &) - &, (k) ]| T, (k)



cn®) ¢pk) - g, (k) [[Tk) | |4 || Tik)

S k) SnkK) - &, (K) | T,(k) | |4, || T,(Kk) 0

(Ek)-ATk)=0 (2.15)
Burada §(k), Denklem (2.14) ile tanimlanan n mertebeli hermitik bir

matristir. (A), elemanlar1 Aid;; olan kosegen bir matristir. T(k) ise, n bilesenli Ti(k)

(i=1,2,...,n) bir siitun vektoriidiir. 6;(R;), Ti(k) “nin Fourier doniisiimii ile verilir.
1 .
o, (R)= NZ T, (k) exp(—27ik -R;) (2.16)
k

T(K) bir ¢oziim ise, T(-k) da §(K) “nin hermityen yapisinin bir sonucu olarak
¢Oziim olur. Sadece tek bir yayilma vektorii (+ k,) oldugunu varsayacagiz. Bu
varsayim ve her R; i¢in

o’=1 (2.17)
sart1 yardimiyla

T’(k,)=0 k, #0 icin (2.18)

elde edilir. Ti(k,) mutlaka kompleksdir. Denklem (2.18) “in basit bir ¢oziimii

asagidaki gibi verilir:
1. .. .
Ti(k0)=5(x+zy)exp (-ig) (2.19)

R; ve R, noktalarinda, i ve ) orgiilerine ait olan o; (R) ve 6; (R) spinlerinin

carpimi



o;(Ry)-0;(R,)=cos O;(R,,R;) (2.20)

seklindedir. Burada spinler arasindaki ac1 ®;; (Ry,Ry), (2.16) ve (2.19) Denklemleri
kullanilarak asagidaki gibi yazilir:

0,;(R,R,) =27k, (R -Ry)+9¢; (2.21)

Burada

@i =9, —9; (2.22)

sadece 1 ve j orgiilerine bagl olan bir faz farkidir.

Denklem (2.21) “deki ©j; agisini, @;; fazini, K, ve Ry vektorlerini sabitleyelim.
Bu durumda Denklem (2.21), icerisinde R; “in hareket ettigi Kk, “a dik bir [] diizlemi

tanimlar.

Ilging 6zelliklerden biri, nétron kirinimi ile ¢oziilen manyetik yapilarin biiyiik
cogunlugun da bir alt drgiiniin spinlerinin hepsinin aym fazda oldugu ( yani ayn1 ®

agis1 yaptigi ) [] diizlemlerinin mevcut oldugudur [8].

Teorik incelemeler i¢in, birinci Brillouin bolgesine indirgenen k vektorlerini
kullanmak yararl1 olur. Kimyasal ve manyetik hiicreler 6zdes oldugu zaman k = 0
almabilir. Bundan sonra problem n-1 tane ¢; fazin1 bulmaya indirgenir. Ancak bu
durumda indirgenmemis bir k vektoriinii goz Oniine almak kolaylik saglayabilir.
Omegin; ferritlerin klasik Néel konfigiirasyonu alti-bilesenli bir T(0) = (1,1,-1,-1,-1,-
1) vektorii ile k = 0 modu olarak , ama ayn1 zamanda bir k = [444] ( veya [400]
olarak ) yayilma vektorii ile bir T(k) = (1,1,1,1,1,1) modu olarak secilebilir. Her iki
goriiste faydalidir. Birincisinde ( k = 0), (k) matrisi gergeldir; &;; (0) elemanlarinda,
esdeger komsu sayisiyla carpilan takas integrali vardir. ¢ (R ;) spinleri ve Fourier
bilesenleri de 6zdeslestirilebilinir. ikincisinde, k = [hkl] # 0 yayilma vektorii, hangi

(hk1) kristal diizlemlerinde, spinlerin paralel veya ayni1 fazda oldugunu gosterir.



Denklem (2.13), diizenli orgiide, eger T(0) # O olursa, ferromanyetizmanin
mimkiin oldugunu gosterir. Eger k # 0 olursa ve orijine indirgenemezse,

ferromanyetizma yoktur [9].

n esdeger atom durumunda, A; = A, = ... = A, = A olur. n=1 yani tek Bravais
orgiisiiniin  oldugu 6zel durum Villain tarafindan daha once c¢alisilmistir. Bu
durumda, Denklem (2.15) “deki matris sistemi, takas integralinin Fourier

doniisiimiiniin maksimum oldugu sonug ile tek bir denkleme indirgenir.

n > 0 oldugu zaman, Denklem (2.15), basit bir 6zdeger denklemine indirgenir.
N tane spin modu, yani n tane A’ 6zdegeri ve n tane TP(K) (p =1, ..., n; p bir iist
indistir. ) 6zvektorii vardir. kK “nin bir fonksiyonu olarak tek bir A kokii bulmanin ve

A “y1 maksimize ederek tiim miimkiin spin sekillenimlerini tiiretmek yeterli olacaktir.
Kimyasal ve manyetik hiicreler 6zdes oldugu zaman asagidaki iki yol takip
edilir:
i. €(0) “1n d6zdegerlerinin ve dzvektorlerinin bulunmasi
ii. Herhangi bir A kokiiniin maksimumlarinin bulunmasi
Ry (i=1,...,n), n tane farkli manyetik atomlarin referans konumlar1 yani
kimyasal birim hiicrede n tane Bravais oOrgiilerinin orijinleri olsun. Asagidaki
doniigiim yapalim:
Q;(k)=T,;(k)exp (-27k-R ,) (2.23)

Denklem (2.12) “nin her iki tarafin1 exp (-21ik . R;, ) ile carpalim:

A; Ti(k)exp(-27k ‘R;,) =D &; (k) T; (k) exp(-27k ‘R;,)
J



10

ve yukaridaki denklemin sag tarafina exp (2mi K . Rj, ) exp (-2m Kk . Rj, ) ilave

edelim:

A T, (K)exp27k -R;,) = ¥ & &) T; (K)exp(-27K - R, ) exp(-271k - R ;,)exp(7uk R ;,)

J
Burada Denklem (2.23) “deki doniisiim kullanilirsa, Denklem (2.24) elde edilir:

& Qi)=Y Jpp exp(2ak-(R;,—R ;) exp(-27k-R;,) exp(27k R ;,)Q; (k)
j R '

A Qi)=Y 1, Q;(k) (2.24)
J

Denklem (2.24) sistemi asagidaki gibi tek bir matris denklemi seklinde yazilabilir:
A Q (k) =7;,(k) Q; (k) +7;, (k) Q, (k) +...+77,,(k) Q,, (k)

Ay Qu(K) =115, (K) Q; (k) +775, (k) Q, (K) +...+7),, (k) Q,, (K)

Ay Q, (K) =17, (K) Q;(K)+77,,, (K) Q, (K) +...+77,,,(K) Q,, (K)

A 11 Q (k) &) (k) -1, (K) || Qq(k)
4 || Qy(k) _ M1 (K) 7755 (K) -+ 775, (K) || Q5 (k)

A Q) | (7,1 (K) 7, (K) -+ 77, (K) ]| Q,, (K)

MK 17,(k) - 77, (K) || Qy(K) A | Qi (k)
1K) 1755 (K) -+~ 175, (K) || Q1 (k) _ A (| Qa(k) -0

Boylece (2.15) matris denklemi asagidaki gibi yazilabilir.
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(nk)-A)Qk) =0 (2.25)
Burada n(k), elemanlarn1 Denklem (2.26) “daki gibi verilen bir hermitik matristir.

My =2, Jrx, exp 27k -(R j, =R ))] (2.26)

R;

Ayni j Bravais orgiisiine ait iki vektoriin T farki olan yani 6teleme grubunun
bir T vektorii olan, exponansiyel ifadedeki Rj,- R; “1n bulunduguna dikkat edin. Bu
nedenle Q(k) 6zvektorleri ve A 6zdegerleri agik olarak atomik koordinatlara bagh

degildir.

Sadece bir + k yayilma vektorii oldugu zaman, referans atomlarinin spinleri

asagidaki gibi verilmektedir:
o;R;,)=Q;k)+Q; (k) (2.27)

Eger Q;(k) gercelse, 6;(Rj,), Qi (k) ile 6zdeslestirilebilir.

Denklem (2.19), Denklem (2.27) “da yerine koyulursa, Denklem (2.28) elde

edilir:

0;(R,,)=T,K)exp(-27k R ;,)+T; (k)exprk R ,)

1. . . . 1. .. . .
O'i(RjU):E(X+ly)exp(—z¢j)exp(—27ak-Rj(,)+5(x—ly)exp(l¢j)exp(2mk~Rj0)

1. Lo
Gi(Rj0)=§x2cos(2iz'k~Rjo+(pj)+51y[—1251n(272'k-Rj0+§0j)]
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3. iKi BOYUTLU ORTOROMBIK ORGUNUN iNCELENMESI

Orgii, Sekil 1 “de gosterildigi gibi dort-alt Bravais orgiisiinden meydana

gelmistir.
y
.2 o3 o 2" .3
L] L] 1 [ ] 4 [ ] 1 L] 4
. 2' 3 o 2 o 3"
o1 o 4" o 1 o am
Koordinatlar:
1 2 3 4
X,y X, -y -X, -y -X, ¥
1 2' 3 4'
X, y-1 x-1, -y -X, 1-y 1-x,y
1 2 3" 4
x-1,y X, 1-y 1-x, -y -X, y-1
1 2 3Hl 4
x-1, y-1 x-1, 1-y 1-x, 1-y 1-x, y-1

Sekil 1. iki boyutlu ortorombik o6rgiide atom koordinatlari.
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Bu problemde, Denklem (2.14) ile verilen matris elemanlar1 asagidaki gibi yazilir:

E1=2Jpcos(2nk.b)
En=[Ji+Texp(-2nik.b)] exp [2mi k. (R;-Ry)]
Eiz=[Js+Jsexp (-2mik.b)] exp [2mi k . (R;-R3)]
Elu=[Js+Jsexp (2mi k.a)] exp 27 k . (R;-Ry)]
En=[Ji+Texpuik.b)] exp [2mi k. (R-R))]
E»n=2Jpcos(2nk.b)

Exn=[Js+Jsexp (-2mi k.a )] exp [27i k . (R2-R3)]
Exa=[JT3+Jsexp 2mik.b)] exp [2mi k . (R-Ry)] (3.1)
Ea=[Js+Jsexp 2mik.b )] exp 27 k. (R3-R))]
En=[Js+Jsexp 2nik.a)]exp [2mi k . (R3-Ry)]
E33=2Jpcos(2nk.b)
Eauu=[Ji+Texp(2mik.b)] exp [27i k . (R3-Ry)]
En=[Js+Jsexp 2nik.a)]exp [2mi k . (R4-R))]
En=[Js+Tsexp (-2mik.b)] exp [27i k . (R4-Ry)]
Ex=[Ji+Texp(-2nik.b)] exp [27i k . (R4-R3)]
Er=2Jocos(2nk.b)

Jo=1 ve 1' atomlar arasindaki direkt takas etkilesim sabitidir.
J1=1 ve 2 atomlar arasindaki direkt takas etkilesim sabitidir.
Jo=1 ve 2" atomlan arasindaki siiper-takas etkilesim sabitidir.
J3=1 ve 3 atomlar arasindaki direkt takas etkilesim sabitidir.
J4=1 ve 3 atomlar1 arasindaki siiper-takas etkilesim sabitidir.
Js=1 ve 4 atomlar1 arasindaki direkt takas etkilesim sabitidir.

Je¢=1 ve 4' atomlar arasindaki siiper-takas etkilesim sabitidir.

Denklem (2.23) “de tamimlanan doniisiim yardimiyla, (3.1) “deki matris
elemanlari, Denklem (2.26) “da verilen M;; matris elemanlar1 kullamlarak asagidaki

matris elemanlarina doniistiiriiliir:
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Nu=2Jocos(2nk.b)
Niz=J1 + L exp (-2ni k . b)
Niz=Js+Jsexp (-2ni k. b)
Nua=J5 +Js exp (-2mi k . a)
Nai=Ji + L exp 2ri k. b)
Nn=2Jocos(2nk.b)
Nz=J5+Js exp (-2mi k . a)
MNa=J3+ Jaexp 2ni k. b) (3.2)
Nsi=J3+Jsexp 2ri k. b)
Nan=1Js+Js exp 2mi k . a)
Naz=2Jocos(2nk.b)
MN3a=J1 + o exp 2ni k. b)
Nai=Js +Jsexp 2ni k. a)
Nax=1J3+ Jsexp (-2wi k . b)
Nas=J1 + Jaexp (-2wi k . b)
Naa=2Jocos(2nk.b)

i Tha ™s Tha A B CD

Mo Mo s Tha | _ B°"A D C
31 M2 M33 M4 c"D"A B (3.3)

Nar Maz M3 Tag D"C B A

Burada * isareti kompleks eslenik iglemini gostermektedir.

Yukaridaki matrisin 6zdegerlerini ve Ozvektorlerini bulmak igin (2.25)

o0zdeger denklemini ¢6zmemiz gerekmektedir. Bu homojen denklem sisteminin

¢Ozuimi
A-1 B C D
B° A-1 D c’
det|p-AI|=| D' Al B =0 (3.4)
D" C B A-1
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kosulunun saglanmasini gerektirir. Bu determinantin agilmasiyla elde edilen ve A “ya
gore 4. mertebeden bir polinom olan cebirsel denklemin ¢oziimiiyle, A; (i=1,2,3,4)
ozdegerleri, k = [ h, k ] dalga vektorii ve takas parametrelerine bagh olarak sayisal

olarak hesaplandi.

1 _p
oh
(3.5)
1 _p
ok

denklemlerini ¢ozerek k = [ h, k ] dalga vektoriindeki h ve k degerleri elde edildi.
Bulunan bu degerler Tablo 1 “de gosterilmistir. Yukaridaki hesaplarda, A terimi,

biitiin enerji seviyelerine aynm katkiy1 sagladigi icin g6z oniine alinmamistir.

Tablo 1. Sayisal olarak hesaplanan k = [ h, k ] dalga vektorii.

k =[hk]

ki =10,0]

k, =[05,05]
ks = [-0.5, -0.5]
ks =[-05,0.5]
ks = [0.5, -0.5]
k¢ = [ 1.5, 1.5]
k7 = [-15,-1.5]
ks = [-1.5,1.5]
ke = [ 15, -1.5]

Bulunan her bir k = [ h, k | degeri icin (2.25) 6zdeger denklemi yeniden

coziilerek bulunarak 6zvektorler Tablo 2 “de gosterilmistir.
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Tablo 2. Hesaplanan k = [ h, k ] dalga vektoriine gore elde edilen 6zdeger ve
Ozvektorlerin sayisal olarak hesaplanmasi.

ki =0, 0]

A (kp) = 0.026

Qi ky=["

o -1h -]

A2 (kp) = - 0.004

Q:ky=[ "

-V -V ]

As (kp) = - 0.01

Qky=["

o Y2 2]

A4 (kp) =-0.012

Qs (ky=[ "2

- -

k, =[0.5, 0.5]

M (ka) =0.08

Qi k) =[ 1

Yo Vo la]

A2 (k) =-0.038

Q k) =[ %

- -]

A3 (ka) =-0.018

Q: k) =[ %2

-V -V ]

A (kp) =-0.024

Qikr)=[ Y2

o -1h -]

k3 =[-0.5, -0.5]

A (ks) =0.08

Qi (ky)=[ "2

o Y2 5]

A> (k3) =-0.038

Q k) =[ %

- -1

A3 (k3) =-0.018

Qs (ka)=[ 2

-a -V

A4 (k3) =-0.024

Qs (k3)=[ 2

Yo -V2 -Y2]

k4 =[-0.5,0.5]

A1 (kg) = 0.08

Qi (ky)=[ "2

Yo Vo ]

Az (kg) =-0.038

Q:(ky)=[ "2

-a -

A3 (kg) =-0.018

Q: (ka)=[ "2

-a -V

s (kg) =-0.024

Qiky)=[ Y2

o -1h -]

ks =[0.5, -0.5]

A1 (ks) = 0.08

Qi (ks)=[ Y2

o Y2 5]

Az (ks) =-0.038

Q:(ks)=[ %2

- -

A3 (ks) =-0.018

Q:(ks)=[ %2

-V -V ]

A4 (ks) =-0.024

Qiks)=[ %2

o -1h -]
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k¢ =[1.5,1.5]

A1 (kg) = 0.08

Q1 (ko) =[ 2

Yo Vo la]

A2 (kg) =-0.038

Q2 (k) =[ 2

-a -

A3 (ke) =-0.018

Qs (ko) =[ 2

-a -V

A4 (k) =-0.024

Qs (k) =[ Y2

Yo -V2 -]

ks =[-1.5,-1.5]

A (k7) =0.08

Qi ky)=[ 12

Yo Vo a ]

A2 (k7) =-0.038

Qk)=[ Y%

- -

A3 (k7) =-0.018

Q:kn)=[ %2

-V -V ]

A4 (k7) =-0.024

Qikn)=[ %2

o -1h -]

kg =[-1.5,1.5]

A1 (ks) = 0.08

Qi (ky) =[ Y2

o Y2 2]

Az (kg) =-0.038

Q:(kg) =[ Y2

- -

A3 (kg) =-0.018

Q;(ky) =[ Y2

-a -V

A4 (kg) =-0.024

Qi(kg) =[ Y2

Yo -V2 -]

ko =[1.5,-1.5]

A1 (ko) = 0.08

Qi (ko) =[ Y2

o Y2 2]

A2 (ko) =- 0.038

Q:(ky)=[ %2

- -1

A3 (ko) =-0.018

Qs (ko) =[ %2

-V -V ]

A4 (ko) =-0.024

Qs (ko) =[ V2

Yo -V2 -Y2]

Taban durumu ve birinci uyarilmis durum igin, Tablo 2 “de gosterilen

ozvektorler ve Denklem (2.19) kullanilarak elde edilen Bravais orgiilerinin fazlar

Tablo 3 “de gosterilmistir.




Tablo 3. Her bir k =[ h, k ] dalga vektoriine karsilik gelen faz agilar1.
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k:=1[0, 0] Az (k) =-0.01 01=0 =0 ¢3=0 @4=0
A (k1) =-0.012 01=0 ¢=7 @3=0 Qs=m
k2= (0.5, 0.5] A2 (kp) = - 0.038 01=0 Q=T @3=0 Qs=T
A (ko) =-0.024 01=0 ¢,=0 3= Q4=T7
ks = [-0.5, -0.5] A2 (kz) = - 0.038 01=0 Q=7 @3=0 Qs=T
A (ko) =-0.024 01=0 ¢,=0 3= Q4=T7
ks=[-0.5, 0.5] A2 (kz) = - 0.038 01=0 Q=T @3=0 Qs=m=
A4 (kp) =-0.024 01=0 =0 Q3= Q=T
ks=[0.5, -0.5] A2 (k) =-0.038 01=0 =7 @3=0 Q=7
A (kp) =-0.024 01=0 =0 Q3= Q=T
ke¢=[1.5, 1.5] A (k) =-0.038 01=0 =7 @3=0 Q=7
A (kp) =-0.024 01=0 =0 Q3= Q=T
ky=1[-1.5,-1.5] A2 (k) =-0.038 01=0 ¢=7 @3=0 Qs=m
A (ko) =-0.024 01=0 ¢,=0 3= Q4=T7
ks=[-1.5, 1.5] A (kp) =-0.038 01=0 ¢;=7 @3=0 @,=m
A (ko) =-0.024 01=0 ¢,=0 3= Q=7
ko=11.5, -1.5] A (k) =-0.038 01=0 ¢g,=7 @3=0 Q=7
M (Kp) =-0.024 01=0 =0 Q3= Q=7
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Denklem (2.28) kullanilarak Sekil 1 “deki her bir atom koordinati i¢in spin

vektorlerinin yonlerini bulmak icin asagidaki ifadeleri elde ettik:

R,, i¢in;
k. Rjp =hx + ky
0'1(R10): X COS(27Ik.R10+(p1)+ )A’

R,, icin;
k. R20 =hx - ky
Gz(Rzo) = X cos (27'Ck. Ry + (PZ) + )A’

R,, icin;
k.R30:—hX—ky
0'3(R30): X COS(27Ik. R30+(p3)+ 5’

R,, icin;
k. Ry = - hx + ky
64(Ry) = X cos (2 k. Ryo+ @s) + ¥

Ry, =R, i¢in;
k. Rso = hx + k (y-1)
o5 (Rsp) = X cos (2m k. R50+(P1)+ )A’

Rg =R, igin;
k. Rgo=h (x-1) - ky
GG(RGO) =X COS(2TCk. Rgo + (PZ) + )A’

R, =Ry, i¢in;
k. Ry =- hx + k (1-y)
0'7(R70): X COS(27Ik. R70+(p3)+ 5’

sin ( 2n k. R+ (0] )

sin ( 2n k. R20+ (0] )

sin ( 2n k. Ry + 03 )

sin (2w k. Ryp+ @4 )

sin (2w k. Rso+ @; )

sin ( 2n k. R60+ (0] )

sin ( 2n k. Ry + 03 )



Ry =Ry, igin;
k. Rgo = h (1-x) + ky
05 (Rgp) = X cos (2 k. Rgo+ @4) + ¥ sin ( 2w k. Rgo+ @4 )

Rg) =Ry igin;
K. Roo =h (x-1) + ky
0o (Ryg) = X cos (2 k. Rog+ @1 ) + ¥ sin ( 2 k. Roo+ @1 )

Rypo =Ry, i¢in;
k. Rioo=h x +k (1-y)
610 (Rio0) = X cos (2n k. Ryoo+ @2) + ¥ sin (2w k. Ryg 0+ ¢2)

Rj o =Ry, I¢in;
k. Ri1,0 =h (1-x) - ky
611 (Ri10)=X cos (2nk. Ry o+ @3) + ¥ sin (2t k. Ryj o+ @3)

Ry =Ry, ig¢in;
k. Rz 0=-hx+k (y-1)
612(Riz0)=X cos (2n k. Rz o+ @s) + ¥ sin (2t k. Riz 0+ @4 )

Ris0 =Ry, igin;
k. Rz 0=h(x-1) +k (y-1)
613(Ri30)=X cos (2n k. Ri3 0+ Q1)+ ¥ sin (2t k. Ryz 0+ @)

Ry 0=Ryy  icin;
k.Ri;o=h(x-1)+k(1-y)
614 (Ris0) =X cos (2TK. Ryg 0+ @)+ ¥ sin (2T K. Rys 0+ ¢2)

20



21

Riso =Ry, igin;
k. Ris.o=h (1-x) + k (1-y)
O15 (R15,0) =X COS(2TC k. R15,0+(p3) +Yy sin(2n k. R15,0+(P3)

Rigo =Ry  I¢in;
k. Ris 0= h(1-x) + k (y-1)
016(R16,0) =X COS(2TC k. R16,0+(p4) +Yy sin(2n k. R16,0+(P4)

Yukandaki 6;(R; o) (i=1,2,...,16) spin ifadelerinde her bir k = [ h, k ]
dalga vektorii i¢in, taban durumu ve birinci uyarilmis durum ig¢in, alt Bravais
orgiilerinin, Tablo 3 “de gosterilen fazlar1 kullanilarak spin vektorlerinin yonleri ve

sekillenimleri Sekil 2 ‘den Sekil 19 “a kadar asagida gosterildigi gibi elde edilmistir.
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Sekil 2. k, =[ 0,0] dalga vektorii icin taban durum spin sekillenimi.
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Sekil 3. k, =[ 0.5, 0.5 ] dalga vektorii icin taban durum spin sekillenimi.
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Sekil 4. k; =[-0.5, -0.5 ] dalga vektorii i¢in taban durum spin sekillenimi.
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Sekil 5. k, =[-0.5, 0.5] dalga vektorii icin taban durum spin sekillenimi.
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Sekil 6. ks =[ 0.5,-0.5] dalga vektorii i¢in taban durum spin sekillenimi.
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Sekil 7. ks =[ 1.5, 1.5 ] dalga vektorii icin taban durum spin sekillenimi.
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Sekil 8. k; =[-1.5, -1.5 ] dalga vektorii icin taban durum spin sekillenimi.
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Sekil 9. kg =[-1.5, 1.5 ] dalga vektorii i¢in taban durum spin sekillenimi.
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Sekil 10. ko =[ 1.5, -1.5 ] dalga vektorii i¢in taban durum spin sekillenimi.
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Sekil 11. k; =[0, 0] dalga vektorii i¢in uyarilmis durum spin sekillenimi.
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Sekil 12. k, =[0.5,0.5] dalga vektorii icin uyarilmis durum spin sekillenimi.
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Sekil 13. k; =[-0.5,-0.5] dalga vektorii i¢in uyarilmig durum spin sekillenimi.
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Sekil 14. k,=[-0.5,0.5] dalga vektorii i¢in uyarilmis durum spin sekillenimi.
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Sekil 15. ks =[ 0.5, -0.5 ] dalga vektorii icin uyarilmis durum spin sekillenimi.
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Sekil 16. k¢ =[ 1.5, 1.5 ] dalga vektorii icin uyarilmis durum spin sekillenimi.
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Sekil 17. k; =[-1.5,-1.5] dalga vektorii i¢in uyarilmig durum spin sekillenimi.
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Sekil 18. kg =[-1.5, 1.5 ] dalga vektorii icin uyarilmis durum spin sekillenimi.
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Sekil 19. ko =[ 1.5, -1.5] dalga vektorii i¢in uyarilmis durum spin sekillenimi.
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4. SONUC VE TARTISMALAR

Bu calismada, ana hatlart aciklanan mikroskobik yontem, iki boyutlu
ortorombik orgiiye uygulandi. Orgiideki atomlarin yedi farkli takas etkilesimi ile
etkilestikleri varsayildi. Bunlarin dort tanesi direkt takas, diger ii¢ tanesi siiper-takas
olarak alinmigtir. Literatiirde bu takas etkilesimlerinin hesab1 oldukca zor
oldugundan tezde gercege yakin sayisal degerler kullanilmistir. Takas
etkilesimlerinin bu segilen degerleri altinda, 6zdegerler, h ve k “nin fonksiyonu
olarak elde edildi. Ozdeger fonksiyonlarinin h ve k “ya gore tiirevlerinin sifir olmasi
kosulundan hareketle 6rgiide miimkiin olabilen dokuz tane k dalga vektorii sayisal
olarak hesaplandi. Bulunan her bir k dalga vektorii icin 6zvektorler elde edildi.
Bulunan bu 6zvektorler yardimiyla taban durumu ve birinci uyarilmis durum igin
Bravais orgiilerinin faz agilart bulundu. Bu fazlar kullamlarak her bir mod ig¢in
orgiideki biitiin spinlerin yonleri ve sekillenimleri belirlendi. Uyarilmis durumda bazi
Bravais alt orgiilerinin spinlerinin yon degistirdigi tespit edildi. Tek hassasiyet
hesaplama yetersiz kaldigindan, hesaplamalarda cift hassasiyet kompleks say1

kullamldi.

Bu tezde kolineer modlar ve kolineer modlardan biraz sapma gosteren ve
biikiimlii spin modlar1 ad1 verilen modlar bulunmustur. Kolineer olmayan yani helisel
modlar bulunamamistir. Ancak bu modlarin da mevcut olabilecegini diisiinmekteyiz.
Kolineer ve biikiimlii modlar i¢in dokuz tane k dalga vektorii bulunmasina ragmen,
helisel modlar icin k dalga vektorii bulunamamistir. Bu durum gayet anlasilabilir bir
durumdur ¢iinkii simdiye kadar ndtron kirinimu ile deneysel olarak ¢oziilen yapilarin

yiizde doksanindan fazlas1 kolineer ve biikiimlii bir yap1 arz etmektedir.

Genellikle anizotropik etkilesim gosteren kristallerde gbzlenen biikiimlii spin
modlarinin sadece izotropik etkilesimleri iceren bu tezde inceledigimiz orgiide de

bulunmus olmasi oldukga ilginctir.
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