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iki Boyutlu Dikdortgen Orgiiniin Spin Sekillenimleri

Gulistan MERT, Sevki MERT

Selguk Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Bolimii, Konya

Ozet: ki boyutlu dikdértgen érgiiniin spin sekillenimleri mikroskopik metot kullanilarak
incelendi. Dort tane direkt degisim (exchange) etkilesimi, U¢ tane super degisim
etkilesimi olmak Uzere yedi tane degisim etkilesimi kullanildi. Mimkin olan k-vektorleri
ve bunlara karsilik gelen spin sekillenimleri elde edildi.

Anahtar kelimeler: Degisim Etkilesimi, k-Vektori, Manyetik Kip, Manyetik Yapi,
Mikroskopik Yontem, Spin Sekillenimi.

Spin Configurations of Two-Dimensional Rectangular Lattice

Abstract: The spin configurations of two-dimensional rectangular lattice with seven-
exchange interaction parameters (Four of these are taken as direct-exchange
interactions, the other three as super-exchange interactions) have been investigated
using microscopic method. Possible k-vectors and spin configurations have been
obtained.

Keywords: Exchange Interaction, k-Vector, Magnetic Mode, Magnetic Structure,
Microscopic Method, Spin Configuration.

Girig

Néel [1] tarafindan gelistirien ferrimanyetizma ve antiferromanyetizmanin teorisi,
manyetik iyon konumlarinin alt 6rgulere bdllinebilecedi varsayimi Uzerinedir. Alt érgllere
ayrilmanin Heisenberg enerjisini [2] minimize ettigi gayet acgik bir sekilde anlagiimasina ragmen,
spin sekillenimlerinin dogrudan Heisenberg enerjisinden elde edilmesi fikri, ok sonralar Kaplan
‘In [3] krom Uzerindeki helissel sekillenimler ve Yoshimori “nin [4] MnO, Uzerindeki
calismalarinda dnerildi. Bravais drgulerindeki manyetik iyonlar igin ilk teori Villain [5] tarafindan
verildi.

Dzialoshinski [6] ve Turov ve Nays [7], kristal uzay grubu simetri islemleri ve spin
terslenimi altinda degismez kalan makroskobik Hamiltoniyenden spin gekillenimlerini elde etmeyi
basardilar. Bu oldukga gi¢li metot, sadece manyetik ve kimyasal hiicrenin ayni olmasi kosulu
altinda gecerli olmasi nedeniyle oldukga sinirli bir kullanim alanina sahiptir.

1961 “lerin baslarina gelindiginde, en genel metot, anizotropik ¢iftlenimlerde dahil olmak
Uzere Bertaut [8-13] tarafindan bir dizi galismalarla ortaya kondu. Bunu takip eden yillarda bir
¢ok arastirmaci bu konuyla ilgilendi [15-17]. Bu metot da, kimyasal hiicre ile manyetik hlcrenin
ayni olma zorunlulugu yoktur. Ayni zamanda kristalin simetri 6zellikleri olduk¢ca 6nem
kazanmaktadir.

Manyetik hicrenin kimyasal hicre ile ayni olmasi halinde elde edilen sonuglar Villain
metodu [5] ile uyum igerisindedir. Mikroskopik metodun verdigi sonuglar grup teorisinin
sonuglariyla da uyum icerisindedir. Bu metodun en temel avantaji temel etkilesimleri g6z 6niine
almasi ve manyetik hicrenin kimyasal hiicre ile ayni olma zorunlulugunu ortadan kaldirmasidir.
Ayrica izotropik etkilesimler kadar anizotropik etkilesimler de ikinci mertebeden bir Hamiltoniyen
yardimiyla ifade edilebilmektedir.

Bu galisma Gllistan Mert “in Yiksek Lisans tezinden derlenmistir.
E-mail: gmert@selcuk.edu.tr
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Metot
Spinler arasinda Heisenberg tipi klasik etkilesim oldujunu varsayacagiz. Bu durumda
Hamiltoniyen asagidaki gibi verilir:

H=—ZZ Jow SRSy, (1)
RR

' \J '
burada toplam R,R izerindendir. /., RveR konumlarindaki Sg ve S spinleri

R
arasindaki degisim etkilesimidir. Denklem (1), birim vektdrler cinsinden asagidaki gibi ifade
edilebilir:
= _22 S pR OR O ()
RR

Statik dengede, Sgspin vektdrleri ZJRR' S'Rv ‘e paralel olmalidir. Bu nedenle
=

Sy spin vektérleri ve Z JRR' S'Rv , birbirlerine bir Ar oranti (enerji boyutunda) katsayisi ile bagli
=

olmalidir. Bu sonug¢ birim spin vektdrler cinsinden ifade edilirse

AROR =D, J O (3)
=
elde edilir.
1 A .

Ji(K) zﬁ;‘]&& exp[27k - (R; =R )] @

ve
1 .
S (k) = FZ o;(R;) exp(27ik -R);), (5)
R;:

1

donusimleri kullanilarak

2 8;(K) =) J;(K) S, (K). (6)
J

elde ederiz. Goruldugu gibi Si(k), Ri ‘deki o; (R;) birim spinin Fourier dontisimuadir ve ayni

zamanda Ri ve Rj “deki spinler arasindaki degisim etkilesimi olan Jl-j (k) JRI_R/_ ‘nin Fourier

doéndsumudur. N, kristaldeki birim hicrelerin toplam sayisidir.
Denklem (6) matris formunda ifade edilebilir:

(J(k)-A)S(k) = 0, (7)

burada J(k), matris elemanlari Denklem (4) ile tanimlanan n mertebeli hermityen bir matristir. A,
elemanlar A;5; olan kégsegen bir matristir. S (k), bilegenleri S; (k) (i =1, 2, ... ,n)olann
bilesenli bir situn vektoértudir. Si(k) "nin ters Fourier dénlisimu asagidaki gibidir:
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1
oi(R;) =—-2 8, (K)exp(~27ik -R,). (®)
k

Eger S(k) bir ¢ézimse, J(k) matrisinin hermityen dogasindan dolayr S(-k) da bir
¢6zumdur. Sadece bir tane yayilma vektodri (+ ko) oldugunu varsayacagiz. Bu varsayimdan ve
her R;igin

[o,(R)I” =1, 9)
sartindan
S.%(k,)=0 k,#0 (10)

elde ederiz. S;(k,) komplekstir. Denklem (10) “in basit bir ¢6zUmu asagidaki gibi verilir:
| R .
Si(k,)=Z(X+iy)exp (~i9;), (11

burada X ve ¥, dik birim vektdrlerdir, @, faz agisidir. Sirayla Ry ve Rz konumlarindaki ve i ve j
alt 6rgdlerine ait iki o; (R+) ve o;(Ry) spin vektérlerin skaler carpimi agagidaki gibi tanimlanir:

o;(Ry)-0,(R;)=cos ©;(R},R;), (12)

burada 0; (R4, Ry), o;(R))ve o, (R,) spinleri arasindaki acidir. (8) ve (11) Denklemleri
kullanilarak,

®y.(R1,R2):27rk0~(R1—R2)+qu, (13)
seklinde ifade edilebilir. Burada
Py =Pi=9; (14)

sadece i ve j alt 6rgisine bagli olan faz farkidir.

Denklem (13) ‘deki faz agisi, Denklem (14) deki faz farki ve k, ve R, vektdrleri sabit
olsun. Bu_ durumda, Denklem (13), ko, ve Ry 'in hareket ettigi diizleme dik olan bir [ dizlemi
tanimlar. ligin¢ 6zelliklerden biri, nétron kirinimi ile ¢ézilen manyetik yapilarin blyik ¢codunlugun
da bir alt 6rgiiniin spinlerinin hepsinin verilen bir spinle ayni fazda oldugu [1 dizlemlerinin
mevcut olmasidir.

Teorik incelemeler icin, birinci Brillouin boélgesine indirgenen k vektoérlerini kullanmak
yararl olur. Kimyasal ve manyetik hicreler 6zdes oldugu zaman k = 0 vektéri géz 6nlne
alinabilir. Bundan sonra farkli Bravais 6rgllerinin sayisi n olmak Uzere, problem n-1 tane
fazini bulmaya indirgenir. Ancak bu durumda birinci Brillouin bdlgesine indirgenmemis bir k
vektoriini géz éniine almak kolaylik sadlayabilir. Ornegin; ferritlerin klasik Néel sekillenimi k = 0
Kipi olarak alti-bilegenli bir S(0) = (1, 1, -1, -1, -1, -1) vektdru ile veya bir S(k) = (1,1,1,1,1, 1)
Kipi olarak bir k = [444] ( veya [400] olarak ) yayllma vektoru ile tanimlanabilir. Her iki yaklasimda
faydalidir. Birincisinde ( k = 0 ), J(k) matrisi gergeldir; J; (0) matris elemanlarini, koordinat
sayisiyla degisim integralinin ¢arpimi olusturur. o (R i) spinleri ve Si(0) Fourier bilegenleri de
dzdes alinabilir. Ikincisinde, k = [hkl] # 0 yayllma vektéri, spinlerin paralel veya ayni fazda
oldugunu (h, k, 1) kristal dizlemleri gdsterir.

Denklem (5), dizenli orglde, eger T(0) # O olursa, ferromanyetizmanin mimkidn
oldugunu gosterir. Eger k = 0 olursa ve orijine indirgenemezse, ferromanyetizma yoktur [9].
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n esdeder atom durumunda, As= A= ... = A, = A olur. n =1 yani tek Bravais 6rgisinin
oldugu 6zel durum Villain tarafindan daha 6énce galisiimistir. Bu durumda, Denklem (7) “deki
matris sistemi, tek bir denkleme indirgenir. n > 0 durumunda, Denklem (7), basit bir 6zdeger
denklemine indirgenir. n tane spin kipi, yani n tane 1° 6zdegeri ve n tane SP(k) (p=1,...,n;p
bir Ust indistir.) 6zvektorid vardir. K “nin bir fonksiyonu olarak tek bir A k&ku bulmak ve A “yi
maksimum yapilarak tim mumkun spin sekillenimlerini tiretmek yeterli olacaktir.

Rio (i=1, ..., n), n tane farkh manyetik atomlarin referans konumlari yani kimyasal birim
hicrede n tane Bravais drgulerinin orijinleri olsun. Matris elemanlarini koordinatlardan bagimsiz
yapmak i¢in asagidaki dénlisim yapalim:

Q_j (k)= S_j (k)exp (—27z‘ik~Rj0 )- (15)
Bdylece (7) matris denklemi asagidaki gibi dénismas olur:
(n(k)-21)Q(k) =0, (16)
burada n(k) matris elemanlari asadidaki gibi verilen hermitiyen bir matristir.
up =szl_R, exp[27mik-(R;, —R ;)] (17)
R,

J

Her iki Rj, ve R; vektori ayni j Bravais drglsiine ait oldugundan, yukaridaki ifade de R;, -
R; faz farkinin ételeme grubunun t vektéri oldugu gorilebilir. Bu gergek, Q(k) 6zvektdrlerinin
ve L 6zdegerlerinin agik olarak atomik koordinatlara neden bagh olmadigini aciklar.

Sadece bir tane = k yayllma vektori oldugu zaman, referans atomlarinin spinleri
asagidaki gibi verilmektedir:

6;(R;,)=Q;Kk)+Q; (k) (18)

Eger Q; (k), gergelse, o; (R;o) ile 6zdes alinabilir. Denklem (15) “y1 Denklem (18) "da yerine
yazarak

o;(R;,)=S;(K)exp(-2mk-R,)+S, (K)expQmk R, (19)

elde ederiz. Son olarak Denklem (11) "yi Denklem (19) de yerine yazarak
6,;(R;)=xXcos(27rk R, +¢;)+ysin(2zk-R ;, +¢;) (20)
elde ederiz. Bu spin dogrultularini bulmak igin teorinin temel denklemidir.

Go6zonune aldigimiz 6rgl, Sekil 1 “de gosterildigi gibi doért tane alt 6rgliden olugsmaktadir.
Alt érguler 1, 2, 3, 4 olarak etiketlenmistir. 1 atomunun konumu (x, y) dir.
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Sekil 1. Dort alt 6rgiill ve degisim parametreli iki boyutlu dikdortgen 6rgu.

Orglideki atomlarin her biri digeriyle yedi tane farkli degisim etkilesimi ile etkilestigi
varsayilir. Ornegin eger 1 ve 4 yerlerinde Mn™" katyonu ve orijinde oksijen anyonu varsa 1 ve 3
iyonlari veya 2 ve 4 iyonlari arasindaki J; integrali 180 derecelik stiper degisim integrali oldugu
icin bUylk ve negatif olacaktir. Bu durumda |J3| > |J4] ve |J3| > |Jo| olacaktir. Burada Jg; 1 ve 1'
atomlar arasindaki, J¢; 1 ve 2 atomlari arasindaki, Js; 1 ve 3 atomlari arasindaki, Js; 1 ve 4
atomlari arasindaki direkt degisim etkilesim sabitidir. J,; 1 ve 2" atomlari arasindaki, J4; 1 ve 3'
atomlari arasindaki, Je= 1 ve 4' atomlari arasindaki slper-degisim etkilesim sabitidir.

Denklem (17) ile tanimlanan déntsim kullanilarak, matris elemanlar asagidaki gibi elde

edilir:
1, =2Jycos2rk-b)
N, =J,+J, exp(-27k -b)
M3 =J3 +J, exp(-27k -b) (21)
My =Js+Jcexp(-2mk-a)
n matrisi
Tt ™2 Ts Ma 4 B CD
7= Mor T2 M23 s | _ B: A*D C: o)
31 M3z T3 T34 C D 4B

Mar MNaz M4z Nag D" C B 4
olur. Burada * kompleks eslenik operatoriini gosterir. Denklem (22) deki matrisin 6zvektor ve

6zdegerlerini  bulmaliyiz. Bu homojen denklem sisteminin ¢d6zimU asagidaki sartlarin
saglanmasina baglidir:
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A-A B C D

* *

B A-A D C

D C B A-1
Ndmerik olarak A; (i =1, 2, 3, 4) degerlerini, direkt ve stper-degisim parametrelerinin bir

fonksiyonu olarak belirledik. Ayni zamanda asagdidaki denklemden, iki tane k-vektdru belirledik:
ki= [0, 0], ky= [0.5, 0.5].

Ay O
oh ok

Her bir k = [h, k] vektdrl icin, Denklem (16) yeniden ¢dzulir. Bdylece elde edilen
Ozvektorler Tablo 1 “de verimistir. Taban ve uyariimis durum icin, Denklem (11) ile elde edilen
Bravais drgusinun fazlari Tablo 2 “de verilmistir.

0. (24)

Tablo 1. k4 ve k2 icin elde edilen 6zdegerler ve 6zvektorler.

A (k1) = 0.026 Qik)=[% % -% - %]
Az (k1) = - 0.004 Qok)=[ % -% -% %]

k1= 1[0, 0] 2s (k1) = - 0.010 Qsk)=[ % % % %]
Aa (k1) =-0.012 Qik)=[ % -% % -%]

A (k2) = 0.08 Qiko)=[ % % "% %]
Az (ko) = - 0.038 Qo(ko)=[ % -% % -%]
ko=1[0.5,0.5] As (kz) = - 0.018 Qsko)=[ % -% -% %]
Aa (k2) = - 0.024 Qiko)=[ % % -% -%]

Tablo 2. k1 ve kz vektorlerine karsilik gelen faz agilari.

A4 (k1) =-0.012 =0 ¢@2=m1 @3=0 @a=n

k:=1[0, 0] A3 (k1) =-0.010 ¢1=0 @2=0 ¢@3=0 @4=0
A2 (k2) = - 0.038 @1=0 @2=n1 @3=0 @4=n

k2=[0.5,0.5] A4 (k2) = - 0.024 @1=0 ¢2=0 @3=7n @4=n

Tablo 2 “de verilen k-vektorleri ve faz agilari kullanilarak, her bir spinin yénelimi ve alt
orgulerin taban ve uyariimig durumlarinin spin sekillenimleri elde edilir. Elde edilen sonuglar
Sekil 2 ve Sekil 3 “de gdsterilmistir.

Sekil 2, k= [0, 0] dalga vektdrl igin taban ve birinci uyariimis durum igin spin
sekillenimlerini gdstermektedir. Sekilden goruldigu gibi, spin sekillenimleri kolineer yapidadir ve
spin sekillenimlerinin periyodu kristal drginin periyodu ile aynidir. Sekil 2(a) "da spin sekillenimi
Koehler siniflandirma semasina [14] gore F-tipi ferromanyetizmadir. k-dalga vektorleri sifirdir.
Bu, manyetik ve kimyasal hicrenin 6zdes oldugu anlamina gelir. Sekil 2(b) "de, G-tipi spin
sekillenimi elde ederiz.
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Sekil 2. k1= [0, 0] dalga vektori icin (a) taban (b) birinci uyarilmis durum spin sekillenimi.

Sekil 3, ko= [0.5, 0.5] dalga vektérinin taban ve birinci uyarimis durum igin spin
sekillenimlerini gbstermektedir. Lineer olmayan yani bukimlU (canted) spin sekillenimi elde edilir.
Hem x- hem de y- dogrultusunda spin sekillenimin periyodu kimyasal hdcrenin iki katidir,
manyetik hicrenin kimyasal hicrenin iki kati oldugu anlamina gelir.
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Sekil 3. ki=[0.5, 0.5] dalga vektéri igin (a) taban (b) birinci uyarilmis durum spin sekillenimi.

Sonuglar ve Tartigsma

Bu calismada, ana hatlari agiklanan mikroskopik yéntem, dort alt érglye bdlinen iki
boyutlu dikdértgen 6rgiiye uygulandi. Bu 6zel durum igin, degdisim parametrelerini asagidaki gibi

alinz: Jo = 0, J; = 0.018, J, = - 0.01, J; = 0.005, J, = - 0.016, Js = 0.012 ve J¢

= - 0.019.

Orglideki atomlarin yedi farkli degisim etkilesimi ile etkilestikleri varsayildi. Bunlarin dért tanesi
direkt degisim, diger Ug tanesi sliper degisim olarak alinmistir. (6rnegin, 1 ve 4' atomlarin stper
degisim olarak etkilestigi varsayilir.) Literatlirde bu degisim etkilesimlerinin hesabi oldukg¢a zor
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oldugundan gergege yakin sayisal degerler kullaniimistir. Degisim etkilesimlerinin bu segilen
degerleri altinda, dzdegerler, h ve k "nin fonksiyonu olarak elde edildi. Ozdeger fonksiyonlarinin
h ve k “ya gore turevlerinin sifir olmasi kosulundan hareketle 6rgide mimkun olabilen iki tane k
dalga vektdriu sayisal olarak elde edildi. Bulunan her bir k dalga vektdri igin 6zvektorler elde
edildi. Bulunan bu 6zvektérler yardimiyla taban durumu ve birinci uyariimis durum igin Bravais
orgulerinin faz agilar bulundu. Bu fazlar kullanilarak her bir kip igin drgldeki butin spinlerin
yonleri ve sekillenimleri belirlendi. Uyarilmis durumda bazi Bravais alt drgulerinin spinlerinin yon
degistirdigi tespit edildi.

Bu calismada kolineer kipler ve kolineer kiplerden biraz sapma goésteren ve bukimli
spin kipleri adi verilen kipler bulunmustur. Kolineer olmayan yani helisel kipler bulunamamistir.
Ancak bu kiplerin de mevcut olabilecegini disinmekteyiz. Bu durum gayet anlasilabilir bir
durumdur ¢inku simdiye kadar nétron kirinimi ile deneysel olarak c¢dzilen yapilarin ytzde
doksanindan fazlasi kolineer ve bikumla bir yapi arz etmektedir.

Genellikle anizotropik etkilesim godsteren kristallerde gbzlenen bukimll spin kiplerinin
sadece izotropik etkilesimleri iceren bu ¢alismamizda inceledigimiz érgide de bulunmus olmasi
oldukga ilgingtir.

Mikroskopik metodun verdigi sonuglar grup teorisinin sonuglariyla uyum igerisindedir.
Grup teorisinden hangi kiplerin ¢iftlenim yaptigi tespit edilebilmekte ve bu yolla spin sekillenimleri
bulunabilmektedir. Bu sekilde grup teorisinden de vyararlanilarak spin sekillenimleri
bulunabilmektedir. Grup teorisinden yararlanilarak bulunan spin gekillenimleri, mikrokopik metot
ile bulunan spin sekillenimleri ile uyum i¢inde oldugu gézlenmektedir.
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