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OZET

RKKY (Ruderman-Kittel-Kasuya-Yosida) etkilesimi manyetik momentler arasinda Fermi denizini
olusturan elektronlar vasitasiyla ortaya ¢ikan indirekt etkilesimlerdir. Bu etkilesimler nadir toprak
elementlerinde ortaya ¢ikan manyetizmada, seyreltiimis manyetik yari-iletkenlerde rol oyna-
maktadir. Farkli kuantum noktaciklarda elektron spinlerinin RKKY tipi etkilegsimler vasitasiyla
kuantum es-evreli bir sekilde kontrol edilebilecedi deneysel olarak gdsterilmistir[7]. RKKY
etkilesimleri vasitasiyla birbirinden ferromanyetik etkilesim altinda biribirinde uzak elektronik
spinlerin temel durumlari dolanik bir duruma denk gelmektedir. Spintronik uygulamalarinda,
manyetizmada ve elektronik spinlerin esevreli kontrol edilebilmeleri konularinda RKKY etk-
ilesimi dnemli bir fiziksel mekanizma olarak éne ¢ikmaktadir.

Projede ilk olarak RKKY etkilegimlerin dig potansiyeller altinda RKKY etkilesiminin davranisi
incelenmigtir. Dis potansiyeller varliginda, belirli enerjilerde yiksek durum yogunluguna sahip
uzaysal olarak uzun erimli elektronik durumlarin varligi elektronik ginlag etkisine yol agmaktadir.
Grafende Klein tinellemesi olmasina ragmen, potansiyel uygulanan bélgede ylksek genlige ve
durum yogunluguna sahip yari bagl durumlar(quasi bound states) mevcuttur. Dairesel potan-
siyeller altinda grafen ve benzeri malzemelerde fisildayan galeri modlari olarak adlandirilan
elektronik durumlar vasitasiyla manyetik momentlerin uzak mesafelerde dahi birbirleriyle gicli
bir sekilde etkilesebildigi gdsterilmigtir. Fermi enerjisinin QBS enerji degerleri ile ¢akistigi du-
rumda uzun erimli, gli¢clenmis manyetik etkilegsimler ortaya ¢iktigi numerik ve teorik olarak gés-
terilmigtir. Yiginsal grafende manyetik atomlarin bulunduklar alt-érgtiye bagh olarak ya ferro-
manyetik ya da antiferromanyetik karakterli etkilegimler olugsmaktadir. Ancak dairesel potan-
siyel varliginda bu etkilesimin uzak mesafelerde, manyetik momentlerin bulunduklari érgiiden
bagimsiz olarak, ferromanyetik bir karaktere blirlindigu gdsterilmistir. Grafen ylzeyinde bu-
lunan adatomlar arasinda Fermi denizindeki elektronlar vasitasiyla, elektronik Casimir etkisi
olarak adlandirilan etkilegsimler ortaya ¢ikmaktadir. Numerik sonuglar sonucunda dig potan-
siyeller varliginda, uzak erimli kuvvetlerin varhgi 6ngérilmustar.

RKKY etkilesimi enerji momentumu daginimi momentumun dérdiinct kuvvetine bagli olarak
degisim gosteren iki boyutlu altigen yapilarda siki baglanma modeli kullanilarak ve Green
fonksiyonlari kullanilarak analitik olarak hesaplanmigtir. Bu malzemeler Grup 15 element-
lerinin olusturduklari iki boyutlu yapilar olup, bant kenarlarinda enerji E « —(k? — k2)? seklinde
bir daginim gdstermektedir. Buna bagl olarak bant kenarinda bir tekillik ortaya ¢cikmakta ve
bosluk/elektron katkilamasi altinda, Fermi enerjisi bant kenarina yaklastikgca RKKY etkilesim-
lerinin bOyUkIGgUu ve menzilinin artis gésterdigi gbérilmustir. Yakin mesafelerde ferromanyetik
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olan etkilesim Fermi falga boyunda salinim géstermekte, Fermi enerjisi bant kenarina yak-

lastikca, RKKY etkilesimlerinin hem buyUkluginin hem de menzilinin artig gdsterecegi hesa-
planmistir.

calisilmistir. Bu tdr sistemlerde Coulomb etkilesimleri sebebiyle manyetik temel durumlarin
ortaya ciktigr gosterilmigtir.

Anahtar kelimeler: Grafen, RKKY etkilesimi, Dlsuk boyutlu sistemlerin manyetik 6zellikleri,
Fisildayan galeri modlari, Casimir etkisi, Klein tinellemesi
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ABSTRACT

RKKY (Ruderman-Kittel-Kasuya-Yosida) interactions are indirect magnetic intercations medi-
ated by the Fermi sea electrons.RKKYy intercations give rise to magnetism of rare earth ele-
ments, dilute magnetic semiconductors. It was shown that electronic spins in spatially sepa-
rated quantum dots can be controlled coherently via RKKY interactions[7]. Therefore control of
RKKY interactions can be very vital in magnetism, spintronics and in coherent control of spins.

In the first part of the project we calculate indirect exchange interaction between two magnetic
impurities in pristine graphene in the presence of a circular potential. In bulk graphene struc-
tures indirect exchange interaction, also known as RKKY (Ruderman-Kittel-Kasuya-Yosida) in-
teraction, shows a power law decay with distance for both doped and undoped cases. Here we
show that under a circular electric potential quasibound states lead to enhanced RKKY inter-
actions between magnetic moments located in the vicinity of the potential well. It is shown that
strength of the potential well and Fermi energy can be tuned to create enhanced, non-decaying,
long ranged RKKY interactions. We show that when the Fermi level lies at the quasibound state
energy, the scattering processes between the states of the same chirality dominates over the
other scattering channels and this leads to a predominantly ferromagnetic, non-decaying in-
teraction between the impurities at long distances. The predicted effect can enable electrical
control of RKKY interactions in graphene or other two dimensional materials. Fermi sea elec-
trons can also mediate forces between adatoms, which is called the electronic Casimir force.
We also predicted forces between adatoms that can be controlled by the external electric po-
tentials. The external forces were shown to lead to long ranged, enhanced interactions between
adatoms in comparison with pristine graphene.

We investigated RKKY interactions in two dimensional materials, in particular group 15 ele-
ments, with quartic dispersion relation £ « (k? — k2)2, where a singularity is present at the
band edge. Due to singularity in DOS and the form of the dispersion RKKY intercations are
drastically modified in comparison with materials with quadratic or linear dispersion. As the
Fermi energy approaches the band edge, from numerical and analytic calculations, we have
seen an enhancement in the strength and the range of of RKKY interactions. RKKY interac-
tions are of ferromagnetic character at short distances, and they show oscillations at the Fermi
wavelength. As the Fermi energy approaches the band edge, via electron/hole doping, the
distance and the magnitude of magnetic intercations increase.

Keywords: Graphene, RKKY interaction, magnetic properties of low dimensional systems,
whispering gallery modes, Klein tunneling, Casimir effect
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1. GIRIS

1.1. indirekt manyetik etkilesimler

Lokalize manyetik momentler arasinda, Fermi denizindeki elektronlar vasitasiyla ortaya cikan
indirekt etkilesim Ruderman, Kittel,Kasuya ve Yosida’'nin bu alanda yaptigi ¢calismalarla teorik
ve deneysel olarak ortaya konmustur. Bu bilim insanlarina ithafen bu etkilesim “RKKY etk-
ilesimi” olarak literatirde yerini almistir. Ruderman ve Kittel tarafindan Fermi denizini olugturan
elektronlar vasitasiyla nikleer spinler arasinda indirekt bir etkilesim olustugu ortaya koyulmus-
tur. Bu modele gore iki manyetik moment arasinda Fermi denizi elektronlari vasitasiyla Heisen-
berg tipi bir etkilesim ortaya cikmaktadir

vV =JI L. (1)

Manyetik degis-tokus enerji katsayisi J = J(R) iki moment arasindaki mesafeye bagl olarak
degigsmektedir. RKKY etkilesimi sayesinde metalik gimuste g6zlemlenen nikleer spin rezo-
nanslarini agiklamada basarili olmustur[21]. Metallerdeki paramanyetik iyonlarin arasindaki
manyetik etkilesimler ve bunlarin yol actigi elektriksel direng Yosida ve Kasuya tarafindan
calisilmistir[31, 12, 13]. Nadir toprak elementlerinin f orbitalleri arasindaki indirekt etkilesimler
ve ortaya ¢ikan manyetizmada[20], seyreltiimis manyetik yariletkenlerde ferromanyetizmanin
ortaya ¢ikmasinda RKKY tipi etkilesimlerin 6nemli bir rolG vardir[9, 10].

Parabolik bant yapisina sahip elektronik sistemlerde RKKY etkilesimi, (¢ boyutta Fermi dalga
boyuna kiyasla uzak mesafelerde cos(2krR)/R? seklinde davranirken, iki boyutta sin(2kr R) / R?
seklinde boyuta bagl bir davranig gdstermektedir[11]. Bir boyutlu, parabolik bant yapisina
sahip, sistemlerde, ideal ve slUper 6érgllerden olusan bir boyutlu sistemlerde Yafet tarafindan
calisimistir, ideal bir boyutta cos(2kr R)/ R seklinde, stiper 6rgi sistemde sin(2kxR)/R? davranigi
gostermektedir[30]. Yapilan bu calismlara sayesinde RKKY etkilesiminin uzakhga bagli degisi-
minde sistemin boyutu ve enerji-momentum daginiminin belirleyici oldugu gértlmustir. Nor-
mal metallerde yakin mesafelerde etkilesimlerin ferromanyetik karakterde oldugu, ve mesafeye
bagl olarak Fermi dalga boyu periyodunda J = 0 sifir degeri etrafinda salinimlar géstermekte,
yani mesafeye bagl olarak ferromanyetik(.JJ < 0)/anti-ferromanyetik(.J > 0) karakter géstermek-
tedir.

Obiir taraftan iki boyutlu bir malzeme olan grafen katmanda enerjinin momentuma lineer olarak
bagli olmasi sebebi ile RKKY etkilesiminin uzak mesafelerde 1/R? seklinde davrandigi
ongoéralmastir[22]. Karbon zincirlerinde/nanotliplerde ve seritlerde galisiimig, manyetik etk-
ilesimlerin 1/R seklinde davrandigi gésterilmistir[24, 3, 15].
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Manyetik ve manyetik olmayan metal katmanlardan olugan bir yapida manyetik olmayan kat-
manlarin kalinligina baglh olarak direncin salinimlar gésterdigi bulunmustur[19, 4].

Farkli kuantum noktaciklardaki elekiron spinlerinin RKKY tipi etkilegimler vasitasiyla kuan-
tum es evreli(phase coherent) bir sekilde kontrol edilebilecedi deneysel olarak gdsterilmigtir[7].
Spinlerin kuantum egevreli bir sekilde kontrol edilebilmesi kuantum bilgi isleme teknolojilerinde
6nemli unsurlarindan birisidir, ve bu calisma sayesinde uzaktaki elektron spinlerin kuantum
dolanik durumlarinin yaratilmasinin 6nt agiimigtir. Optik sistemlerde i1sik mikroginlaglar (micro-
cavity) icerisinde, tam i¢ yansimalarla (total internal reflection) belirli bir bélgeye hapsedilmekte
ve rezonant modlarin ortaya ¢ikmasini saglamaktadir. Elektromanyetik mod yogunlugu belirli
frekanslarda yUksek degerler alirken belirli frekanslarda sifira yaklagmaktadir. Bunun sayesinde,
mikro ¢inlaglar yuksek duyarlikl sensér sistemlerinde, lazer sistemlerinde, kovuk kuantum elek-
trodinamigi gibi bir ¢ok konuda uygulama alani bulmustur[28]. Fiziksel bariyerlerle elektro-
manyetik, ses, isik dalgalarinin hapsedilmesiyle ortaya cikan modlara fisildayan galeri modlari
adi verilir. Fisildayan galeri modlarinin elektronik sistemlerde de ortaya gikmasi beklenebilir. ilk
olarak 1990’ yillarda metal ylzeyinde adatomlardan olusturulan dairesel bélgelerde(yaklasik
15 nm c¢apinda), olusan elektron durum yogunlugunun fisildayan galeri modlariyla uyumlu
oldugu gdsterilmistir[8]. Bu etki optik sistemlerde iyi bilinen fisildayan galeri modlarinin elek-
tronik sistemlerdeki benzesidir. Daha sonraki yillarda yapilan ¢alismada elektronlarin adatom-
larin olusturdugu elips seklindeki yapilarda odaklanabileceg@i gésterilmistir[18]. 2015 yilinda
grafen sistemlere uygulanan dis potansiyeller vasitasiyla fisildayan galeri modlarinin olustugu
bildirilmigtir[33]. Zhao vd. Tarafindan yapilan galismada Sekil-1’de gdsterildigi gibi taramal
tinelleme mikroskobu ile yapilan 6lgiimlerde galeri modlarinda akimin voltaja gére degisiminde
rezonanslar gérulmustar.

1.2. Dis potansiyeller vasitasiyla RKKY etkilesimlerinin ve adatomlar arasi kuvvet-
lerin kontroll

Fotonik sistemlerde olduk¢a yaygin uygulama alanina sahip ¢inlaglarin elektronik benezer-
lerinin uygulamalari konusunda teorik ve deneysel calismalarda bir acik sézkonusudur. Manyetik
momentlerin Fermi denizi vasitasiyla etkilesimi fotonik modlar vasitasiyla etkilesen yayicilarin
etkilesimine benzerlik géstermektedir. Fotonik sistemlere benzer gekilde zengin bir fizik ve
uygulamalarinin mevcut oldugu gérilmektedir. Manyetik etkilesimlerin kontroli bu tir sis-
temlerin manyetizasyonunun kontrolind, ferromanyetik antiferromanyetik karakterinin kontroli
konusudna yol agici olabilecektir. Ozel olarak grafen ve benzeri iki boyutlu yapilar son on yilda
biiylik bir yol katetmistir. iki boyutlu yapilarin elektronik yapisinin dis potansiyeller vasitasiyla
kontrolU Gi¢ boyutlu yigin yapilara gére daha kolay olmasi beklenmektedir. Grafende elektron-
lar kiral 6zellik gdstermekte, yalanci spin(pseudo-spin) ydnelimi momentuma bagli olmaktadir.
Manyetik momentlerin bulunduklari alt érgliye gére ferromanyetik/antiferromanyetik etkilesim
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gdstermektedirler. iki boyutlu yapilarda dis potansiyeller altinda manyetik etkilesimlerin calisil-
masI hedeflenmistir.

1.3. Eneriji bant yapisina bagh olarak RKKY etkilesiminin degisimi

Grafenle baslayan iki boyutlu malzemeler Uzerine olan aragtirmalar birgok baska iki boyutlu
malzemenin kesfedilmesine yolagmistir. Bunlardan 6ézel olarak grup 5A elementlerinin olus-
turdugu iki boyutlu malzemeler, bant araligina sahiptir, bunun yani sira iletim ve valans bant
kenarlarinda enerji E o (k? — k?)? seklinde bir momentum baglihdi géstermektedir. Bu en-
erji daginimi, elektron durum yogunlugunda Van Hove tipi tekillikler yaratmaktadir. Bunun
yanisra momentuma dérdincl dereceden bagl olmasi da manyetik etkilesimleirin uzakliga
bagli degisimini belirlemektedir. Bu tir yeni malzemelerin getirdigi elektronik yapidaki zenginlik
manyetik etkilesimlerin blyUkligi ve uzakhga bagl davranisi Gzerinde ¢alisiimistir.

1.4. Projenin Amag, Hedef ve Sonuclarina Dair

Projede su konularin numerik ve analitik ydontemler kullanilarak ¢aligiimasi amaglanmistir:

Amaclar

1. Dis potansiyeller altinda elektronik durum yogunlugunu, elektronik modlarin uzaysal davranisinin

belirlenmesi ve bunlarin manyetik etkilesimler tzerindeki etkisi.
2. Grafen yapilarda dis potansiyeller vasitasiyla RKKY etkilesiminin degisimi ve kontrold.
3. Grafen yapilarda dis potansiyeller altindan adatomlar arasi kuvvetlerin davranigi.

4. Grafen nanopullarda elektronik yapinin belirlenmesi ve bunun manyetik momentler arasi
etkilesimler Gzerindeki etkisinin, ve Coulomb etkilesimleri altinda temel durumun belirlen-
mesi.

5. Grup 15 elementlerinin olusturdugu iki boyutlu altigen yapilarin enerji momentum daginiminda

dordiinct dereceden bagintiya bagl olarak manyetik etkilegimlerin davraniginin incelen-
mesi.

Bu calismalar sonunda deneysel calismalara yén verebilecek sonucgalara ulagilmasi amaglan-
mistir.
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2. RKKY Etkilesimlerinin Dis Potansiyeller Varliginda
Hesaplanmasi

Grafen yapinin gergek uzaydaki 6rgiisi ve buna kargilik momentum uzayinda Brillouin bdlgesi
sekilde gosterildigi sekildedir. Brillouin bdlgesinde K ve K’ noktalari civarinda K Dirac noktasi
etrafinda Dirac denklemi su sekilde yazilabilir.

HE =V (r)L +vpo-p 2)
_ ( V) ur(pe —ipy) ) @)
vp(pz + ipy) V(r)

6bur taraftan K’ Dirac noktasi etrafinda ise su sekildedir

HY = V()1 +vpo* - p (4)
_ ( V(r) vp(pr + ipy) > (5)
vp (pr — ipy) V(r)

Integrallerde V (r) atomik 6rgii sabitine kiyasla yavas degisim gdsteren dis bir potansiyeli gster-
mektedir. Burada hvgr/a = 3t/2 iligkisinden Fermi hizi v tanimlanmigtir. Bu iligkide a ~ 2.47
orgl sabitini, t ~ 2.8 eV siki baglanma modelinde Hamiltonyenin en yakin komsu p. orbitali
ile olan melezlesmeyi géstermektedir. Burada Fermi hizi yaklasik vp ~ 106 m/s civarindadir.
Grafen 6érgusu ve Brillouin bélgesi sekilde (Sekil 1) gdsterilmigtir.

Dirac noktalar etrafinda sabit potansiyel altinda Hamiltonyenin ¢ézimleri su sekilde yazilabilir

Koy L 1 ikr+iK-R
1/13,14;(7“) - \ﬁ 86i¢ € (6)
/ 1 1 ikri K
51012 75 (o ) ”
Eg =s-hoplk|, s=+1 (8)

Spindrlerin ilk bileseni dalga fonksiyonunun A alt 6rgisi Gzerindeki, ikinci bileseni ise B al-
torglstndeki genligini gdstermektedir. £ momentumu ise Dirac noktasina gére tanimlanmistir.
Burada k = (k,, k,) mementum, tan ¢ = k,/k, momentumun ydnln( belirler. Yalanci spinin(pseudo-
spin) kutuplanma yoéni s = +1 icin momentum yéniinde, s = —1 icin momentuma ters ydndedir.
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belirlemektedir. s = +1 iletim ve valans bantlarini géstermektedir. Grafen nétr durumda iken
s =1 bandi bos, s = —1 bandi tamamen dolu olmaktadir.

kky

Yy

L

b1

y
( M K

ba

Sekil 1: (a)Grafen érgusu: x ve y yonleri burada gosterildigi sekilde kullaniimistir. (b)Grafen
Brillouin Bélgesi: Dirac noktalari K ve K’ gésterilmistir.

2.1. Yiginsal Grafen Yapilarda RKKY etkilesimleri

Burada ilk olarak karbon atomlariyla atomik olarak etkilesen safsizlik atomlari ele alinacaktir:

V=" Jul,-Sé(r — Rq) (9)

a=1,2

Bu Hamiltonyende R, manyetik momentlerin pozisyonlarini, sirasiyla I, « = 1, 2 ve S manyetik
spinleri ve elektron spinlerini géstermektedir. Safsizlik atomlarinin her ikisi her ayni alt 6rgiye
ait ya da farkli farkli altérgideki atomlarla etkilesibilir. Ruderman, Kittel, Kasuya ve Yosida
tarafindan ortaya koyuldugu Uzere metal icersindeki iki manyetik moment metaldaki elektron-
lar vasitasiyla etkilesmekte ve ortaya bir degis tokus etkilesimi ortaya cikmaktadir. Grafendeki
serbest elekironlar vasitasiyla iki manyetik moment arasinda ikinci dereceden etkilesim su sek-
ilde olacaktir:

Hy=-JI 1 (10)

RKKY etkilesimi ikinci dereceden elektronik gegisler vasitasiyla ortaya ¢ikmaktadir. Fermi
denizinde bulunan elektronlar vasitasiyla manyetik momentler arasinda ortaya cikan degis-
tokus etkilesimi efektif olarak su sekilde ifade edilir[14]:

ng (1 —ngr) (11)
€L — €/

k,k'

Burada |k 1 ({)) elektronun durumunu ve ve spinini, f# ({}) ise manyetik moment spinlerini
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gbstermektedir. Noktasal etkilesimler igin degis tokus etkilesimi su sekilde olacaktir:

Z Vg ar (B2) Vi ar (R2) V5 A (B1) Yk, a(R1)

€sk — €5k’

Jaa = —2J1J

nsk(l - ns’k’) (12)

Burada v s (r), iletim(s = +1) veya valans bantta(s = —1) bulunan & momentumuna sahip
elektronun , A’ = A(B) o6rgusindeki dalga fonksiyonu genligidir. Manyetik momentlerin her
ikisi A ya da B 6rgustnde olmasi durumunda degis tokus etkilesimi J44, diger durumda ise
Jap ile gbsterilecektir. Burada dikkat edilmesi gereken bir nokta ise etkilesimlerin noktasal ol-
masi blyik momentum degisimlerini mimkin kilmakta, iki Dirac vadisi arasinda elektron sacil-
masi degis tokus etkilesimine katki vermektedir. Denklem(12)'de R; noktasindaki manyetik
momentte k£ — &’ sagilimina ugrayan elektron, R, noktasinda tekrar eski durumuna dénmekte,
ve bu sayede iki manyetik moment etkilesmektedir.

Notr durumdaki grafen igin, iki manyetik spinin de A(B) tipi atomla etkilesimi sonucu ortaya
¢ikan degistokus etkilesimi su sekilde olacaktir.

J J i(k—k')Ri,—i(k—k') R
— 122 Z p— (1 — ngw) - F(R) (13)
KK/ s s’k
F(R)=[2+2cos((K—-K')-R)] (14)

Burada R = |R; — Rp| iki manyetik moment arasindaki mesafeyi gostermektedir. Bu den-
klemdeki son terim iki Dirac vadisinin kendi iclerinde ve aralarinda olan elektron sagiimasini
anlatmaktadir. Dirac vadileri arasi sagiima sonucu 2 cos((K — K') - R), K — K’ = 47/(3v/3a)j
seklinde atomik mesafelerde salinim gdsteren bir terim ortaya ¢ikmaktadir. Ayrica bu terim
RKKY etkilesiminin grafen érgi Uzerinde farkli zig-zag ve "armchair" yonlerinde farkl davranis
gdstermesine neden olacaktir. Uzaklik vektéri(R) (K — K’)’ye dik oldugu zaman, yani R vek-
torl zigzag yéninde oldugu zaman salinim ortadan kalkacaktir.

Obiir taraftan manyetik momentler farkli altérgii atomlariyla etkilestikleri durumda ortaya gikan
etkilesim su sekilde olacaktir:

i(k—k')- (RI*R2)(_ei(sﬂ*@’))

J1J:
Jap = —221 22
K.k’

~nsk(1 - ns/k’) ) F(R) (15)

€sk — €Es'k!

Burada F(R) 6rgii sabiti periyodunda hizli bir sekilde salinim gésteren bir terimdir. Oncelikle
Ja4 tipi etkilesiminin hesabini yapacagiz. Denklem (14)’de verilen ifade sonsuz biydklikte bir
grafen yapi i¢in hesaplandigi zaman, alanin sonsuza gittigi limitte A — oo degigtokus fonksiy-
onlari su sekilde yazilabilir:
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JJ ke ke Jo(kR)Jo(K'R
Jaa(R) L2 / k:dk/ k:’dk:’h?JF skE(s’k:’))n (1 — ngw ) F(R) (16)
J1J2 ke e / /Jl(kR)Jl(k/R)
_ JRIYJIR ZY — ng)F(R 17
Jap(R) +24(2ﬂ)2/0 k:dk/o k' dk mF(Sk_S,k,)nsk(l gy ) F(R) (17)

Buradaki ifadelerde momentuma bagli dogrusal bir enerji daginimi ahinmigtir. RKKY etkilesi-
minde en 6nemli katki Dirac noktasi yakinligindan gelmekte ve manyetik momentler birbir-
lerinden 6rgl sabitine kiyasla uzak olmalari durumunda (R > a) enerji daginiminin dogrusal
alinmasi ve momentum integrallerinde Ust limitlerin sonsuza gétirilmesi k. — oo mumkin
olmaktadir. Bu durum asagida goésterilecektir.

Denklem (15)’taki agisal integraller Jacobi-Anger iliskisi kullanilarak hesaplanmaktadir:

eik’rcosap _ Z ime(k,r)eimgo (18)

m=—0Q

Jacobi-Anger agilimi kullanilarak RKKY etkilesimi hesaplamalarinda faydali olacak su ifade
elde edilebilir:

- x e P* z) = (— nﬁhpz—l—l—p)m 19
/0 I Iml@) = (=1) o \p2+1 (19)

Sifir sicaklikta J44 ve Jap kesin olarak hesaplanabilir[16, 27]. Nétr grafen yapida RKKY etk-
ilesimleri hesaplanirken denklem (16)'da paydadaki enerji farki terimin su sekilde ifade edilmesi
durumunda

1 o0
T _/o dr exp[(sk — s'k")7], (20)

momentum integralleri birbirinden ayrilabilir. Bu ifadede sk’ > sk kosulu saglanmaktadir. Calig-
malarimizda analitik ve numerik hesaplamalarda bu form oldukga faydali olacaktir.
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2.2. Yiginsal Notr Grafende RKKY Etkilesimi

Denklem(20) kullanilarak nétr durumda(s = —1,s' = +1) Ja4 terimi su sekilde ifade edilebilir:
J1JoF( 7k‘T 17l TN, —K'T
Jaa(R) = e 2thR3/ / k dkJo(k /0 K dk' Jo(K e (21)
_ J1J2F —kr / / i —k't
Jap(R) = +2 e ZthRd/ / k dkJ, (k / K dk' Ji(K)e (22)

Burada boyutsuz birimler olarak k& = kR ve k¥’ = k'R tanimlanmistir.

Sonug olarak bu ifade su sekilde yazilabilir

L AABFR) [ (0 1 2
Jaa(R) = 24(%)2%FR3/0 dr (ar 72+1> (23)
2
_ o J1RFR) /“’ 9 Wrrtl-1)
Jap(R) = +2 T2 hon = (24)

Bu ifadeden de gorildigu Gzere R > a oldugu durumlarda integrallerde st limitin sonsuza
gbtirilmesi k. — oo bir hata olusturmayacaktir. Ancak atomik mesafelerle kiyaslanabilir mesafel-
erde bu dogru olmayacak, RKKY etkilesim genligi 1/R? davranigindan sapacaktir. Bu durumda
Dirac momentumundan uzak noktalardaki yiksek momentum durumlari da etkilesime katkida
bulunacak, dogrusal enerji daginimi varsayimi da dogru bir yaklasim olmayacaktir. R > a
durumunda 7 integrallerinin alinmasiyla RKKY etkilesimi su forma déndsur:

JiJ2 1+cos(K—K’')-R)

3J1J2 1+ cos(K—-—K')-R)
Jap(R) = ¢ Inhor B (26)

Goruldugl tzere iki moment ayni tir alt 6rgi Gzerinde bulunduklari zaman ferromanyetik, farkl
alt érgu tzerinde iken ise antiferromanyetik bir 6zellik gdstermektedir. No6tr grafende RKKY
etkilegimleri karakteristik olarak uzakligin kiipuyle orantil olarak azalmaktadir. Ancak katkilama
yapilmasi durumunda ise 1/R?® davranisi uzak mesafelerde 1/R? seklinde azalan bir RKKY
etkilesimi ortaya ¢cikmakta ayni zamanda J4 A ve J4B uzakliga bagh olarak ferromanyetik ve
antiferromanyetik durumlar arasinda degisim géstermektedir[26, 17].
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2.3. Dairesel potansiyel altinda elektronik modlarin belirlenmesi ve RKKY etk-
ilesimlerinin hesaplanmasi

Sekil (2)'de gosterildigi sekilde Brillouin bélgesinde K, K’ Dirac noktalari gevresinde elektronlar
iki boyutlu pozisyon uzayinda kutlesiz Dirac fermionlari olarak davranirlar ve Hamiltonyenleri su
sekilde ifade edilebilir[23, 6]:

Hg =V(r)op+vrpo-p
Hyr = V(I‘)Ug +vpo’-p (27)
Hy ve Hyg Hamitonyenlerine gére korunan toplam agisal momentum degeri J = r x p £

ho /2 seklinde verilmektedir. Burada o yalanci spin(pseudo-spin) operatéridur. A ya da B
alt-6rgiisiinde olmasina bagl olarak o, = +1 degerini almaktadir.

5 a5
&
-
8
IC-O-C-0=0

Sekil 2: Dairesel bir potansiyel altinda iki manyetik atom ve Brillouin bélgesi gdsterilmigtir.

V(r) = —=Vp0(R — r) dairesel potansiyel kuyusu altinda(Vy > 0), E enerjisine karsilik gelen
6z-fonksiyonlar su sekilde elde edilebilir

A Jm(qr) ' ei'nup7 r< R
Q/JK(K,)(]C ) Var \ 4is Jmt1(qr)et®
m ) =
Cfij . I k) . gime _ sind N (kr) . eme r >R
T\ isy Jpa1(kr)et® Viar \ 4is, N1 (kr)eT?®
E E+V
k= _ Lt (28)

q
SQFL'UF’ SthF ’

Bu ¢6zim K (K') Dirac noktas! etrafindaki ¢dzim igin toplam agisal momentum degeri j =
m % 1/2 degerini almaktadir. s; = sgn(E + Vp), s2 = sgn(F) degderlerini almaktadir.
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Sinir kosullarinin saglanmasikosulu gerekli katsayilari su sekilde tiretecektir:

25189 1 fm
= tanf = == 2
WkR f?%?, + g'r2n7 an 9m ( 9)

Fin(E) = Jin(qR) i1 (kR) — $189 1 (qR) Jom (KR)
Im(E) = I (qR)Np+1(ER) — s152dma1(¢R) N (kR) . (30)

Sistemin yerel durum yogunlugu(LDOS) su sekilde ifade edilebilir:

D(E,r)=g > > /OOO k dk 6(E — shopk) & (k, 72 (k,r) (31)

m=—00 a=K,K'
g = 2 spin serbestisini géstermektedir.

Sekil (3 a)'da kuyu bélgesi icersindeki durum yogunlugu(DOS)(r<R) = [ _p d>rLDOS(r) gbs-
terimigtir. LDOS’ta kuantum kuyunun varhgi sebebiyle ortaya ¢ikan rezonanslar toplam acisal
momentumlarina bagh olarak gdsterilmistir. £=0(¢ = V/hvg) ¢evresinde tam i¢ yansimalar

sebebiyle olusan rezonanslar gosterilmigtir.

Sekil (3 b)’de V = 4hvr /R degerinde yerel durum yogunlugu ve » = 0.92R noktasindaki ener-
jiye bagl LDOS gosterilmistir. 6 = 7/2 durumunda yari bagl durumlar ortaya ¢ikmaktadir. Bu
durumun gergeklesebilmesi icin denklem (30)’deki g,,, = 0 deg@erini saglamasi gerekmektedir.

Sekil 4a’'da ise DOS(r<R) durumuna ait rezonanslarin genisligi(FWHM) mavi egrilerle, degeri
ise kirmizi egrilerle gésterilmistir.

Grafende Dirac tlinellemesinden dolay! baglh durumlar yoktur, ancak kuyu bdlgesinde ylksek
yerel durum yogunluguna sahip kismi bagli durumlarin(Quasi Bound State:QBS) oldugu tespit
edilmigtir. Artan agisal momentumla birlikte rezonanslarin keskinlestigi gérilmektedir.

Kuyunun igersinde (p;, ¢;), i = 1,2 pozisyonunda iki manyetik momentin bulundugu durumu ele
alacagiz. Ayni sekilde Bu ¢6zUmleri kullanarak kuyunun i¢ersinde bulunan iki manyetik spin
arasindaki RKKY etkilesimini su sekilde ifade edebiliriz

Jag= 2 (2 4Z/Ookdk:/ook:’dk’1
M 3% hop \ 7)) = Jy 0 (kR2(KR)?

Im(ap1) i (@92) Tt (ap1) Jow (gp2) '™ )21 722) i (9)(1 — 1 (41))
(fn(k, @) + gm (K, 0)2) - (for (K, @)% + o (K, ¢')?) (510 — s1q')
519 = sok + Vo, s1¢' = sk + V) (33)

-F(R) (32)

Dirac vadilerinin kendi iclerinde ve birbirleri arasindaki sagilma terimleri nétr Grafende oldugu
gibi F(R) = (24 2xcos(K — K') - R) terimi katki vermektedir. iki farkl alt drgii arasinda bulunan

10
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log[DOS(r<R)|

0 1 1 100
r/R LDOS(r = 0.9R)

Sekil 3: (a)DOS(r > R) dalga vektdrine ve potansiyele bagl olarak gdsterilmistir, burada
enerji ve dalga vektérl arasinda g = (E + Vp) /hop iligkisi vardir. (b)LDOS V' = 4hvp /R
durumu igin gdsterilmistir(solda). Sag taraftaki sekilde LDOS(r = 0.92R) j = 1/2,3/2,...,11/2
acisal momentum degerleri igin gésterilmistir. .

40 16
o T T ST
,\ ~l_/=8

35 N I\ oV =12/14

I\ I\ V=4
[ / ,[:/:3
=19 12

o]
log(P;)

Sekil 4: DOS(r<R)(mavi egri) ve degeri(kirmizi egri) gdsterilmistir.

manyetik atomlar arasinda degis tokus etkilesimi ise su sekildedir

11
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J1Js 2 RN 3131
JaB = oo oy <7r> Z/ kdk/ wdk (kR)2(K'R)?

m-1(ap1) Jm(ap2) o —1(ap1) e (qp2)e" ™01 =) sy ()1 — g ()
(fm(k; @) + gm(k, @)%) - (frr (K, @) + gne (K, q')?) (519 — 81¢')
s1q = sok + Vo, s1q¢ = sok’ + Vj (35)

-F(R)  (34)

Vo = 0 limitinde ¢ = k,s1 = s2,8) = s, olmakta f = 0, g = 2/(nkR) degerini almakta, Jacobi-
Anger bagintisini

/0 " dpexplik - (Ry — Ry)] = 21 S o (5B1) Jon (K Ro) (36)

_ 27TJ:(k\R1 “Ry|) (37)

/0 T dpexplik - (Ry — R)e™® =20 Y s (kR I () (38)
o (kR — R (39)

kullanarak RKKY etkilesimlerinin nétr grafen sonucuna indirgendigi gérulecektir.

Sekil (5)'de potansiyel merkezinden r» = 0.92 R mesafede bulunan iki manyetik atom arasi RKKY
etkilesimi ayni tir ve farkh tdr alt 6rg durumlarinda bulunduklari durumlar icin , Fermi ener-
jisinin rezonant enerjilerle 6rtlstigi durumlar igin gésterilmigtir. RKKY etkilesiminde mesafeye
bagli olarak giiglenmeler grafiklerde agikga gorilmektedir.

j=1/2

1L |
AT
u“‘\‘\‘u‘d\w

o/
) j=3/2
il
10 \“
o |
N
%
EERE
0 ———\ A oA
A
-20 L L L -5
0 02 04 06 08 1 0 02 04 06 08 1
é/m o/m

Sekil 5: Merkezden r = 0.92R atomik pozisyonda bulunan iki manyetik atom arasi RKKY
etkilesimleri(kesiksiz) ve atomik diizeyedeki salinimlarin ortalamasi(kirmizi kesikli ¢izgi)
gobsterilmistir. V' = 4hvp /R, R = 20a durumu igin Fermi enerjileri rezonans degerlerinde
segilmistir: Ja4 for a)gr = 3.8875/R(j = 1/2), b)qr = 4.8675/R(j = 3/2), and J 4 for
C)gr = 3.8875/R(j = 1/2), C)qr = 4.8675/R(j = 3/2).

12
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Sekil 6'da ise manyetik atomlarin farkli mesafelerde oldugu durum incelenmisg, ve RKKY etk-
ilesiminin guglenmesi ve J4p icin belirli bir mesafeden sonra ferromanyetik karaktiere gegis
g6zlenmigtir.

V = 4hvp/R, qv = 3.8875/R

1
0 0.1 0.2 03 04 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1
V = 4hvr/R, greuiR = 3.89

GS Y

P [
1 / [ A Lo AR
'11000 C/ K// \\\_ // S~ S~ AN _// \\4,7L
! ! ! !
o 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1
é/7

Sekil 6: (a)J44 ve (b)J4p iki manyetik atomun merkezden r; = 0.50R, o = 0.92R
mesafesinde (kesikli ¢izgi), ve 1 = r2 = 0.92R(kesiksiz ¢izgi) durumlar igin Fermi enerjisinin
j = 1/2 durumuna ait rezonans degerinde ¢r = 3.8875/R oldugu durum igin gdsterilmigtir.

Sekil (7)’'de ise Fermi enerjisinin kuyunun rezonant enerjisiyle értiismedigi durumlar incelenmis,
ve RKKY etkilesimlerinde gigli salinimlar olmasina ragmen genliginin azaldigi gézlenmigtir.

13
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V =4 hop/R

02 0.4 06 08 1 14 18
d/R

Sekil 7: J44 iki manyetik atom merkezden r = 0.92R mesafesinde iken, Fermi enerjisi ise
qr = 3.95/R(noktall), ¢r = 3.80/R(kesikli) and nétr grafen(kesiksiz) durumlari igin
gosterilmigtir.

2.4. Green fonksiyonlari ve RKKY etkilesiminin hesaplanmasi

Bu kisimda Green fonksiyonlarinin dogrudan hesaplanmasi ve duygunluk fonksiyonu ve RKK
etkilesimleri Green fonksiyonlari kullanarak hesaplanaaktir. RKKY etkilesimi ikinci dereceden
elektronik gecisler vasitasiyla ortaya ¢ikmaktadir. Elektron yogunlugunun uygulanan potan-
siyele duygunlugu x(r,r") = én(r)/6V (') kullanilarak RKKY etkilesimi hesaplanmaktadir[27].
Bu yaklagsimda elektron yogunlugu Green fonksiyonu cinsinden yazildiginda
2 [Er

ne(r) = —/ dEIn[G oo (r, 1, E)] (40)
—0o0
Dyson denklemini G = G° + G°V G kullanarak duygunluk perturbatif olarak sifir sicaklik Green
fonksiyonlari cinsinden hesaplanabilir

2 [Pr
Xaﬁ(ra TJ) = _/ dE Im[Gg,B(T7 T,,E)G%Q(T,,T‘, E)] (41)

Tr—OO
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Burada a(5) = A, B grafen altérglstini gésteren indekslerdir. Sifir sicaklikta gecikmeli(retarded)
Green fonksiyonu

(r,7', E) (42)

Z F— Ek + ’L(S

60>0 (43)
formundadir. v ise serbest ya da dis potansiyel altindaki grafene ait elektronik modlardir(8).
Sonug olarak duygunluk

J1J2

Jap = == Xa, (44)

Denklem (44)’nin hesaplanmasi sonucu ¢ikan sonug Fermi denizindeki elektronlarin adiyabatik
olarak elimine edilmesiyle ortaya ¢ikan degis tokus etkilesimini anlatan bir ifadedir.

Denklem (27) ile verilen Hamiltonyenle birlikte Green fonksiyonlarinin saglamasi gereken den-
klem su sekildedir:

(E— HK)@(r, r)=0(r—1') (45)

Bu Green fonksiyonu 222 matris formunda olup saglamasi bilesenleri Gaﬁ(r, r),a=AB,3=
A, B seklindedir. Ozel olarak G, agagidaki diferensiyal denklemi saglamaktadir:

(B V)= p i Gater) = e 1), (46)

K' Dirac noktasi etrafinda ise su iliskiyi saglar:

PE‘V>1”EIV ]GM@r>—&r—m. (47)

Burada p+ = p, +ip, = —ihexp(+ip)(0, £1i0,/r). Diferensiyal denklemi koordinat uzayinda
dogrudan ¢dzerek su sonucu elde edebiliriz

A ! 5149 s r . ~i
Gy = <N°<q‘r—r’\>+ S (G + Gl .

m=—0oQ

X I (qr)Im (qr’)eim(¢_@/)> . (48)
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Burada
fmf]m - fmgm
Gr, = mam _ Jmdm 49
" f2+ g2 (49)
G, = b (50)

(m2kqR?)(f3, + 9%)
Katsayllar f,,, g Su sekildedir
fn = $152Nm 1(¢R)Nin (kR) — Ny (QR) Ny i1 (kR) (51)
Gm = —5152Nim11(qR) Jm (kR) + N (qR) Jm1(kR), (52)
fm, gm daha énce denklem (30) ile tanimlanmistir.

Sonug olarak grafen tzerinde ayni alt 6rgi Gzerinde bulunan iki nokta i¢in Green fonksiyonu su
sekilde elde edilmigtir:

Gaa(r,r') = GE,(r, )™ ) 4 GF (r, /) K 0 (53)

Farkli alt 6rgulerde bulunan noktalar igin Green fonksiyonu su sekildedir:

:Fsgn(r—r/)

j — —i(p—¢) 2
K(K') = g > r<€ Fif(r—r")o—0(r' —r)¢’ ) o
GAB 4hUF ( re — T<ei(‘p—‘ﬂl) ) e Nj:sgn(rfr )(Q|r r ’) ..

+ Y (Gl + G Jnr () T (qr) TV (54)

m=—00

iki Dirac noktas! &, K’ gdz éniinde bulundurularak, grafen icin G45 Green fonksiyonu su sek-
ilde yazilabilir

Gap(r,r') = GKB(r,r’)eiK'(Fr,) + ijg(r, r’)eiK/'(r*r/). (55)

Burada sgn(x) isaret fonksiyonu, 0(x) is the Heaviside basamak fonksiyonudur. Green fonksiy-
onlarini ifade ederken toplam formulleri kullaniimistir[29].

Green fonksiyonlari kompleks diizlemde tekilliklere sahiptir, 6rnegin denklem Eq. (50)’e gbre
m = 2,-3j = 5/2(V = 4hvr/R tekilliklerin bir kismi {...,3.6x 1071 & 2.4x 107%i,4.9 £ 9.1 x
10734,7.6 £ 6.0x 10 %, ...} degerlerinde yer almakatdir.

Denklemler (41,44) ve elde ettigimiz Green fonksiyonlari kullanilarak duygunluk ve RKKY etk-
ilesimleri hesaplanabilir. Sekil (8)de Ja4, sekil 9)de ise J4ap kuyu potansiyeli merkezinden
0.9R mesafede bulunan iki safsizlik igin gdsterilmigtir. Aradaki mesafeye goére tekrar guglenen
bir etkilesim mevcuttur. Ayni sekilde J4p ferromanyetik karaktere birinmektedir. Bu sonuclar
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Sekil 8: J44 Fermi enerjisinin U¢ farkli degeri i¢in gosterilmigtit. Kirmizi grafik igin
Er = —0.1126hvr /R yari bagl durum(QBS) enerjisiyle cakismakta ve RKKY degerleri
guclenmekte ve ferromanyetik karakterini korumaktadir.

dogrudan dalga fonksiyonlarini kullanarak yaptigimiz sonuglarla uyumludur. Green fonksiyon-
lari kullanilarak elde edilen sonuglarda tek katl integraller numerik olarak hesaplanmistir.
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V = —4hvp/R
I I

3000 [— —

2500 [— -

RSJexc/JlJQ

1000 |— -

500 [— —

Sekil 9: J45 Fermi enerjisinin Ug farkh degeri igin gésterilmistit. Kirmizi grafik igin
Ep = —0.1126Avpr/ R yari bagh durum(QBS) enerjisiyle cakismakta ve RKKY degerleri
glclenmekte ve ferromanyetik karakterini korumaktadir.
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3. Siki Baglanma Modeli ile RKKY etkilesimlerinin Modellenmesi

3.1. Gauss Potansiyeli

ilk olarak fisildayan galeri modlarinin etkisini gérmek icin asagidaki sekil 10 gérildigi gibi
Gauss potansiyeli secilmistir. Kuyunun geperlerinde potansiyel degisimin 6rgl sabiti élgeginde
yavas olmasi istendiginden bu tip bir potansiyel segilmistir. Bunun nedeni ise keskin potan-
siyel degisimlerinin ters 6rglideki K ve K’ Dirac noktalari arasindaki sagiimayi tetiklemesidir.
Potansiyel kuyunun derinligi ziplama (hopping) parametresi t'nin 1/10’u olarak segilmigtir.

70 —0

60

50

30

-0.06

20

-0.08

Sekil 10: 70 x 70 sistemde Gauss potansiyeli.

RKKY etkilesimin hesabinda potansiyel kuyu, sistemin tam ortasina konulmustur. Safsizlk-
lardan biri potansiyelin yariya distigi yere konulmus, etkilesmenin oldugu diger safsizlik ise
batin kristal Gzerinde dolagtirilarak her nokta igin etkilesim hesaplanmigtir. Béylece etkilesimin
glcl sistemin her noktasinda gérulebilmektedir. RKKY etkilesimi énce potansiyelin oldugu
duruma daha sonra da potansiyelin olmadigi duruma gére hesaplanmistir. Daha sonra da
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kristaldeki her noktanin potansiyelin oldugu durumun olmadigi duruma orani hesaplanip grafigi
cizilmigtir. Bdylece potansiyel kuyunun etkisi gérulebilmektedir.

70 —

60

50

40 /

30

20

-500

Sekil 11: 70 x 70 sistemde RKKY etkilesimin potansiyelin uygulandigi durumun
uygulanmadigi duruma orani.

Sekil 11°deki siyah gcember gauss potansiyelinin yariya diistigi noktalari, gemberin Gzerindeki
kirmizi nokta ise potansiyelin ¢geperindeki safsizligi géstermektedir. RKKY etkilesimin bu potan-
siyel altinda beklenildidi gibi ceper Uizerinde degil potansiyel kuyunun digsinda 600 kata kadar
arttigi gérilmustir. Bunun nedeni sonlu sistem boyutu ve Veselago lens etkisi oldugu distniimek-
tedir. Veselago lens etkisini dlistindigimiizde dairesel gauss potansiyeli iki boyutlu kiiresel bir
mercek gibi davranip elektron dalgalarini potansiyel kuyunun digina odaklamaktadir. Bunun da
RKKY etkilesiminin bu noktalarda gliclenmesine neden oldugu distniimektedir.

20



TUBITAK

3.2. Farkl Potansiyellerin Etkisi

Sisteme 6zgl enerji élgcegi hvr /R seklinde tanimlanir. Bu durumda potansiyel kuyunun derin-
liginin bu enerji dlgegine orantili olmasi gerekir. Bu hesap igin Gauss potansiyelinin yaricapi 20
érgli sabiti uzunlugunda alinmistir ve ﬁ orani 1,2,3,4,5 olacak sekilde bes farkli hesaplama
yapilmigtir. Sistemin sonlu olmasi ve periyodik sinir kosullari yiziinden potansiyelin yari¢api
blyladuginde 6rgtde alinan bir nokta, kendisine uzak olan potasiyeli de hissedebilir. Bu ne-
denle bu hesaplamada sistem boyutu 70 x 70 yerine 120 x 120 olarak alinmistir. Sistem boyutu
blyuaduginde RKKY eklesiminin 6rgi Gzerindeki her nokta icin hesaplanmasi ¢ok uzun sire-
ceginden, bu hesaplamada sadece potansiyelin ¢eperi lzerinde kalan noktalarin potansiyel
kuyunun geperi Gzerindeki safsizlikla etkilesimi hesaplanmigtir.
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Sekil 12: V = hvpr /R olan Gauss potansiyeli altinda potansiyel kuyunun geperi Gzerindeki
noktalarin ¢ceperin Uzerindeki bir safsizliga gére aciya bagh olarak RKKY etkilesimi.

><10_4 VIZhUF/R

0f A~ A AN
N

Jaa
(00]

-10 |
-12 H
14 |

-16 +

18 ‘ ‘
50 100 150 200
¢

Sekil 13: V = 2hvp/R olan Gauss potansiyeli altinda potansiyel kuyunun ¢eperi Gzerindeki
noktalarin ¢eperin tGzerindeki bir safsizliga gére agiya bagh olarak RKKY etkilesimi.
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5 %1074 V = 3hvr/R
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Sekil 14: V = 3hvr /R olan Gauss potansiyeli altinda potansiyel kuyunun geperi Gzerindeki
noktalarin ¢ceperin Uzerindeki bir safsizliga gére aciya bagh olarak RKKY etkilesimi.

5><‘|O-4 V:4FLQ)F/R
0r N o A ]
5t B
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~
-10 + i
45 |
_20 I I I
0 50 100 150 200
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Sekil 15: V = 4hvp /R olan Gauss potansiyeli altinda potansiyel kuyunun ¢eperi Gzerindeki
noktalarin ¢eperin tGzerindeki bir safsizliga gére agiya bagh olarak RKKY etkilesimi.
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x107 V =5hvr/R

Jaa

_20 L L L
0 50 100 150 200

¢

Sekil 16: V = 5hvr /R olan Gauss potansiyeli altinda potansiyel kuyunun geperi Gzerindeki
noktalarin ¢ceperin Uzerindeki bir safsizliga gére aciya bagh olarak RKKY etkilesimi.
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V/(hvr/R) orani 1 oldugunda sekil 12'de gérildiga Gzere geperde sdnimlenmeden kalan fisil-
dayan galeri modu oldugu gértliyor. Oran 2,3,4,5 oldugunda ise bdyle bir etki gérilmuyor.

3.3. Katkilama Etkisi

Belirli bir bélgeye Gauss potansiyeli uygulamak o bdlgedeki yik derigimini degistirse de Fermi
seviyesindeki degisim blyuk degildir. Katkilama yapilarak Fermi seviyesi artirilip azaltilabilir.
Bu hesapta sisteme 6zgl enerji 6igedi V/(hvr/ R) orani 4 olarak segilmistir. n;, ve n) degerlerini
degistirerek katkilama etkisini gorebiliriz.

Sistemimizde x ve y ybnlerinde m’er tane atom olsun. Toplam atom sayisi m? olacaktir. Her
atom 2 tane durum katkida bulunacagindan toplamda 2m? durum olur. r oraninda katkilama
yaptigimizda sisteme 2m?r kadar elektron eklemis oluruz. Her A ve B tipi atom cifti birer birim
hiicre olusturdugundan, toplam birim hticre sayisi n?/2'dir. Boylece birim hiicre bagina dlsen
elektron miktar

2m2r
Nelektron = ——5— = 47 (56)

m?
2

olur. ilgilendigimiz sistemi ele alirsak m = 120'dir. Sekil 17 ve 18'deki Ratio katkilanmis sistemin
Fermi seviyesinin katkilanmamis sistemin Fermi seviyesine oranidir. Ornegin, Ratio=0.570 ise
Fermi seviyesi Ratio=0.5 tekabul ettiginden = 0.14 olur. Bdylece Ratio=0.570 igin birim hlicre
basina 4r = 4 x 0.14 = 0.56 adet elektron katki yaptigimizi séyleyebiliriz.

Kilge grafende RKKY etkilesiminin 1/R3 ile orantihidir. Sekil 18 'da gérildiga tizere kiigik ¢
degerlerinde RKKY etkilesimi hizli bir sekilde dismekte, a¢i buytdaginde ise kilge durumun
aksine sifira yaklasmak yerine sabit kalmaktadir. Bunun nedeni potansiyel kuyunun ¢eperine
paralel hareket eden elektronlarin katkisidir. Ratio’nun 0.58 oldugu durumda ise giiglenmis bir
RKKY etkilesimi gortlmektedir.
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1 1 1 1 1 1 1 1 \: jﬁ

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

Sekil 17: Grafik potansiyel kuyunun g¢eperinde agiya bagli olarak degisen RKKY etkilesimini
logaritmik élgekte gbsterir. Bu grafikte R = 20 atom uzunlugundadir ve gizgiler farkli doluluk
oranlarini (occupation number) temsil eder. Potansiyel degeri ise V' = 4hvr /R seklindedir.
Doluluk orani 0.5 oldugu durum Fermi seviyesinin tam Dirac noktasinda bulundugu duruma
karsilik gelir.

— 0.57
— 0575 |
0.58
0.585
0.59 E|

1 1 1
0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

Sekil 18: Bu grafikte R = 20 atom uzunlugundadir ve gizgiler farkli doluluk oranlarini
(occupation number) temsil eder. Potansiyel degeri ise V' = 4hvr /R seklindedir. Diger
sekille(Sekil-17) ayni bilgileri icermektedir.
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3.4. Siki Baglanma Modeli Altinda RKKY etkilesimi: Kismi-bagli durumlarin RKKY
etkilesimine katkisi

Bu calismada hesaplamalar boyutlari 150 x 150 = 22500 atomdan olusan sistem Gzerinde
yapilmistir. Daha 6nceki hesaplamalarda kullanilan Gaussyen potansiyel yerine, bu ¢calismada
sigmoid potansiyel kullaniimigtir. Bunun nedeni sigmoid potansiyelinin formunun Heaviside
potansiyeline daha ¢ok benzemesi ve Klein tinellemesini baskilamayacak kadar da yumusak
degismesidir. Sigmoid fonksiyonunun formu asagidaki gibidir.

k
~exp(r—rg)/o+1

f(r) (57)

Burada ry potansiyelin merkezini, o potansiyelin ne kadar hizla degistigini, k& ise potansiyelin
derinligini géstermektedir. Sekil 19'de potansiyelin grafen 6rgl Gzerindeki profili gérilmektedir.

10— —

100 -
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Sekil 19: 150 x 150 karbon atomundan olusan grafen yapinin Gzerine uygulanan R = 30a
yaricapli potansiyelin profili

3.4.1. Yiginsal Grafen Sonuclari
Sekil 20 ve 21'da yiginsal grafendeki RKKY etkilesiminin logaritmik 6lgekte gizilmig hali gbster-

iimektedir. Manyetik safsizliklardan biri sistemin tam ortasina konulmus, diger safsizlik ise
30a x 30a alaninda bir kutunun igindeki tim noktalarda dolastirilarak etkilesim gicli hesa-
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planmistir. Burada AA be AB tipi etkilesimlerin, manyetik safsizliklar arasi uzaklik olan R’nin
kGpUyle azaldigr géralmustar.

log Jaa
© 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 O
o o0 e o0 oo

....j.....i.....l

8
T

o0 00 o

e 00 00 00 o0 .. .. .. .‘ .. “ O

00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 oo
60

Sekil 20: 150 x 150 atomlu sistemde AA tipi RKKY etkilesimin 30a x 30a alaninda oldugu
bdélge logaritmik dlgekteki grafigi.

log Jap
© 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 O —
00 00 00 oo ee oo oo oe oo oo oo oo oo o6 0e 0o oo oo oo oo oo oo
o o0 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 oo 00 00 00 o
00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00 D
590 00 00 00 00 00 00 060 00 00 00 00 O

Sekil 21: 150 x 150 atomlu sistemde AB tipi RKKY etkilesimin 30a x 30a alaninda oldugu
bdlge logaritmik dlcekteki grafigi.
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3.4.2. Sigmoid Potansiyel Sonuclari

Bu calismada dncekinden farkl olarak sigmoid potansiyelin icersinde kalan bélgedeki LDOS
bulundu. Bunun nedeni, potansiyel kuyu igerisinde LDOS’u ylksek olan dalga fonksiyonunun
RKKY etkilesiminin guglenmesine katki vereceginin dustndlmesidir. Potansiyel derinligi sis-
temin karakteristik enerji skalasi olan fwp/R = (3/2)/30 = 1/20'nin 4 kati olan —0.2¢ (¢ ho-
plama parametresi) olarak secilmistir. 22500 atomlu sistem i¢in LDOS sekil 22 'teki gibi oldugu
g6ralda.

Potansiyel Kuyu igerisindeki LDOS

T ‘HH\\ | I N H\H
| | ” |

IS

|
oY
o
NI

Ll |
X: 0.0052 ‘H‘h‘-‘
Y:2.238 H \“‘

|

Sekil 22: 150 x 150 atomlu sistemde LDOS’un Dirac noktasi etrafindaki davranigi.

Potansiyel kuyunun icerisinde LDOS’u ylksek olan dalga fonksiyonu bulundu. Fermi seviyesi
bu dalga fonksiyonunun enerji seviyesine ¢ekilerek sistem ile dalga fonksiyonunun rezonansa
gelmesi saglandi. Bu dalga fonksiyonunun grafen érgt Gzerindeki profili sekil 23 'de gérilmek-
tedir.

Sekil 23 'de de gorildigli Gzere LDOS'u yiksek olan dalga fonksiyonu, potansiyel kuyunun
ceperi etrafinda lokalize olmustur. Manyetik safsizliklardan biri dalga fonksiyonunun genliginin
yUksek oldugu modlarin birine konuldu. Diger manyetik safsizlik ise potansiyel kuyuyu igine
alan 30 x 30 atomdan olugan kare bdlge igerisindeki noktalarin her biri Gizerinde dolagtirilarak
aralarindaki RKKY etkilesimi hesaplandi. Asagida AA ve AB tipi etkilesimler icin hazirlanmis
iki grafik yer ahyor:

Sekil 24 ve 25'de gorildugu Uzere RKKY etkilesimi ceper Uzerinde lokalize olmus modlar vasi-
tasi ile glclenmistir.

29



v

TUBITAK

[v11267]> i

Sekil 23: 150 x 150 atomlu sistemde LDOS'u ’local maxima’ olan dalga fonksiyonunun profili.

1500

1000

y (Ria)

Sekil 24: 150 x 150 atomlu sistemde potansiyel bélgesindeki J4 4 grafigi. Kirmizi halka ile
gobsterilen noktada bir manyetik moment sabitlenmistir. Diger manyetik moment ise ayni alt
6rglde farkli hicrelerde bulundugu durumdaki RKKY etkilesiminin blyUkligu gésterilmektedir.

3.5. Kesin késegenlestirme yontemi ile RKKY Etkilesiminin Hesaplanmasi

Bu ¢alismada da RKKY modelinden farkli olarak degis tokus etkilesimi Hubbard ortalama alan
modeli kullanilarak hesaplanmigtir. Manyetiksijalfsmllklar icin iki durum vardir. Birincisi spin-
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Jan
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Sekil 25: 150 x 150 atomlu sistemde potansiyel bdlgesindeki J4p grafigi. Kirmizi halka ile
gobsterilen noktada bir manyetik moment sabitlenmistir. Diger manyetik moment ise ayni alt
orglde farkli hicrelerde bulundugu durumdaki RKKY etkilesiminin blyUkligu gésterilmektedir.

lerinin ayni ydéne bakmasi (ferromagnetik durum) ve spinlerinin ters yéne bakmasi (antifero-
manyetik durum). Ferromanyetik ve antiferromanyetik durumlarin enerji farki (E(FM)-E(AFM)),
degis tokus etkilesimi gticti J ile orantihdir[2]. Burada grafen érgi Gzerinde iki atom safsi-
zlik olarak alinmig ve Gzerlerinde Ferromanyetik ya da antiferromanyetik durumda birer tane
elektronun bulundugu iki durum ele alinmis, U = 3t igin enerji farki hesaplanmistir. Bu en-
erji farki bize degis tokus enerjisini vermesi beklenmektedir. Hesaplamalar kesin késegen-
lestirme("exact diagonalization") kullanarak yapilimigtir. 100 x 100 = 10000 atomdan olugan
nétr durum igin manyetik safsizliklar arasi degis tokus etkilesimi hesaplanmigtir. Hesaplamalar
islem glich agisindan daha az maliyetli oldugundan sadece zigzag ve armchair yénlerinde iki
dogrultuda, AA ve AB tipi atomlar i¢in hesaplanmistir.
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Jaalt

-0.001 —

R/a

Sekil 26: Kesin kdsegenlestirme yapilarak hesaplanan "zigzag" dogrultusundaki .J 44 aradaki
mesafeye bagl olarak gdsterilmistir.

0.1

JAB/t

0.001 —

Sekil 27: Kesin kdsegenlestirme yapilarak hesaplanan zigzag dogrultusundaki J 45 aradaki
mesafeye bagl olarak gdésterilmistir.
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JAA/t

0001 —

Sekil 28: Kesin késegenlestirme yapilarak hesaplanan armchair dogrultusundaki J4 4 aradaki
mesafeye bagl olarak gdsterilmistir.

0.1

Js/t

0.001 —

Sekil 29: Kesin kdsegenlestirme yapilarak hesaplanan armchair dogrultusundaki J 45 aradaki
mesafeye bagl olarak gdsterilmistir.
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4. Dis Potansiyeller Altinda Grafen Uzerinde Adatomlar Arasi
Etkilesim

Projenin bu bdliminde secilen blyiklikte bir tek katmanli grafene iki adatom eklenerek bu
yapi , siki baglanma (tight-binding) varsayimi altinda numerik yollarla incelenmigtir. Adatom-
larin arasindaki uzakhdin sistemin toplam enerijisini nasil degistirdigi incelenerek adatomlar
arasindaki etkin kuvvetin ¢ekim -itim yoni ve karakteristigi genel olarak incelenmigtir. Sistemin
Hamiltonyeni

H=t Z (clew + c,,ci,) + Vad Z cley (58)

{ryr'} T

seklinde verilebilir. Burada ¢} ve ¢, grafen érgiistindeki r etiketli noktada sirasiyla elektron
yaratma ve yok etme operatérleridir. Denklem 60’de ilk toplam érglideki tim en yakin komsular
Uzerinden, ikinci toplam da sadece adatomlar Uzerinden alinmalidir. Burada ¢, sekme(hopping)
enerjisi literatlrdeki tipik deger olan —3eV olarak, adatomlarin érgide olusturdugu potansiyel
ise V,q = 18¢V olarak alinmigtir. Periyodik sinir kosullari geregi iki boyutlu yapi torus ylzeyi
olarak dusunulmelidir. Sekil 30°’de 6rnek bir grafen érgusu verilmistir. Sayfada rahat gérulebilmesi
acisindan hesaplamalarda kullanilan 6rneklerden daha kiguk boyutlarda bir 6érnek gizilmistir.

201

Sekil 30: Grafenin heksagonal érglsinin temsili gésterimi. Ayni altérgu atomlari kirmizi ve
siyah renklerle birbirinden ayrilmistir. V' ve W ydnleriyle gdsterilen vektérler sirasiyla
koltuk(armchair) ve zikzak(zigzag) yénlerdeki hareketleri temsil etmektedir. Orgli noktalarinin
bly0Okliga, uygulanan dairesel dis potansiyelin o noktadaki blyUkliglyle orantili olarak
secilmigtir.
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4.1. Dogrusal yonde adatomlar arasi uzaklik ener;ji iliskisi

ik 6dnce 20000 atomluk bir sisteme herhangi bir dis potansiyel uygulanmadan Sekil 30'deki
V ve W dogrultulan nda uzaklik - kuvvet iliskisi incelenmistir. ilk olarak adatomlardan bir
tanesi baslangi¢ noktasi , (0,0) koordinatlari na yerlestirilmis, diger adatom ise V' yéninde
birer atom ilerletilerek her seferinde Denklem 60°de verilen Hamiltonyen diyagonalize edilmigtir.
Sistemin taban durumunda oldugu varsayimiyla Fermi enerjisine kadar olan kuantum durum-
larin enerijilerinin toplami sistemin toplam enerjisi olarak kaydedilmigtir. V' yéninde hep ayni
tip altérg atomlari olmasi dolayisiyla tek bir karakteristik elde edilmistir. Enerji-uzaklik iligkisi
Sekil 31(a)'daki gibidir.

-4.7231436
-4.72314362 |~
-4.72314364

@
-4.72314366

-4.72314368 —

-4.7231437 L 1 1 L I 1 | | ]
0 20 40 60 80 100 120 140 160 180

(b)

<%

-4.7231405

-4.723141

-4.7231415

-4.723142

-4.7231425

T T T T T T 1%

-4.723143

-4.7231435

4723144 L L !
0 50 100 150

Sekil 31: Dig potansiyel sifira egitken bir adatom sabit tutulmak kaydiyla diger adatom a)
koltuk, b) zikzak tipi ydnlerde ilerlerken (Sekil 30°’deki V' ve W ydnleri) hesaplanan enerjinin
adatomlar arasi uzaklkla degisimi. b) grafiginde referans adatomuyla ayni atomlarin uzaklik -
enerji degisimi mavi diiz gizgiyle, referans ile zit atomlarin uzaklik eneriji iliskisi kirmizi kesikli
cizgi ile gOsterilmistir.

W ydnundeki zikzak hareketindeyse bir ayni tip bir farkli tip atomun Gzerinden gecilmesi dolayisiyla
ayni ydontemle iki farkli grafik elde edilmistir. Sekil 31(b)'deki kirmizi renkte ve aralikh cizgilerle
verilen sonu¢ adatomlar farkli tir altérgUler Uzerindeyken elde edilen iligkiyi karakterize ederken
mavi ve diz cizgilerle verilen grafik ayni tar altérgllerdeki adatomlar arasi iliskiyi karakterize
etmektedir. Grafiklerden gérilebileceg@i Uzere adatomlar ayni tip altérgllere yerlestirildiginde
aradaki uzaklikla artan bir enerji s6z konusuyken, farkli tip altérgilere yerlestiriime durumunda
uzaklikla azalan bir enerji gdzlenmistir. Bu da ayni altdérgilerdeki adatomlar Gzerindeki etkin
kuvvetin ¢cekim kuvveti olarak, farli 6rgi tiplerinde yer almalari durumundaysa etkin kuvvetin
birbirini itme kuvveti olarak ortaya ¢iktigini gdstermektedir.
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4.2. Dairesel kuyu potansiyeli altinda adatomlar arasi uzaklik ener;ji iligkisi

ikinci olarak yine 20000 atomluk sistemde bir kenarin yaklasik 0.4 kati yarigaph bir dairesel
potansiyel kuyu olugturulmus ve

H=t Z (clew + crcl,) + Vaa Z cle, +V(r) Z cler (59)
{7"7"} r T

ile verilen Hamiltonyen elde edilmistir. Burada ilk iki toplam Denklem 60 ile ayni olup G¢Unct
terimdeki potansiyel V (r) = Vp/(1 + e~*("~70)) seklindeki sigmoid fonksiyonu olarak alinmistir.
Dig potansiyel dairenin iginde yaklasik 0 iken dairenin disinda hizlica V;, a yakinsamaktadir.
Aradaki gecisin keskinligi s terimiyle verilmistir. Potansiyelin sifira digmesi igin yaklasik 5 — 6
atomluk yol kat edecegi bir s degeri secilmigtir. Sekil 32'de verilen sonuglar i¢in s = 0.6
olarak alinmigtir. Sekil 32'de bir adatom ¢cemberin ¢eperinde bir noktada sabit tutulurken,
diger adatom ¢ember cevresinde dolastirildiginda hesaplanan toplam taban durum enerjisi
verilmistir. Sekil 32(a)'da referans atomuna zit, 32(b)’'de ise referans adatomuyla ayni 6érgi
noktalarina denk gelen adatomlar i¢in agiya bagl enerji grafikleri gizilmigtir. Farkedilecegi Uzere
27’ye yakin bir agi araliginda 3 defa ayni érintiiniin tekrarladigi gértlmektedir. Bu grafenin altili
simetrilerinden kaynaklaniyor olabilir. Dikkat edilmesi gereken bir nokta, iki adatom arasi uza-
khik yaklasik iki yarigcap kadar olabilmesine ragmen enerjinin ortalamada yok fazla degismeme-
sidir. Bu durum potansiyelin ¢ceperlerinde yasayan galeri modlari benzeri modlarin adatomlar
arasi etkin kuvvetin etkin menzilini arttirmasindan dolay: olabilir.

45417575~

10* (a)
4541758 |-
£ -4.5417585 -
-4.541759 -
I I I I I I I I I |
02 04 06 08 1 12 14 16 1.8 2
a/m

-4.5417595
0

4 b;
45417575 %10 (b)

-4.541758 [~

= -4.5417585 —

-4.541759 —

45417595 I I I I I I I I I |
0

Sekil 32: Dairesel kuyu seklinde dig potansiyel uygulanirken bir adatom dairenin ¢eperinde bir
noktada sabit tutulmak kaydiyla diger adatom ¢ember (zerinde a) zit 6rgi noktalarindayken,
b) ayni 6rgl noktalarindayken hesaplanan enerji degerlerinin ikinci adatomun polar
koordinatlarda taradi§i agiya bagh olarak degisimi.
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4.3. Adatomlar arasi etkilesimin siki baglanma modeliyle incelenmesi

Daha dnceki rapor déneminde secilen buyutklikte bir tek katmanl grafene iki adatom eklenerek
bu yapi, siki baglanma (tight-binding) varsayimi altinda Hamiltoniyenin numerik diyagonaliza-
syonu yoluyla incelenmisti. Adatomlarin arasindaki uzakligin nétr bir sistemin toplam enerjisini
nasil degistirdigine bakilarak adatomlar arasindaki etkin kuvvetin gekim - itim yéni genel olarak
karakterize edilmigti. Bu rapor déneminde bu metodla yapilan incelemelerde fisildayan galeri
modlarinin incelenmesi agisindan daha ¢ok dairesel kuyu icindeki kuvvet hesabina agirlk ver-
ilmistir. Daha ayrintili sGylemek gerekirse, yarigcapi belli bir dairesel potansiyel kuyunun sadece
duvarlarinin oldugu yerde degil, kuyunun ceperlerinin etrafindaki bélgede birden fazla érnek
cember Uzerinden hesap yapilimistir. Ayni zamanda daha énce sadece nétr grafen icin yapilan
hesap, sistemin rezonanslari da hesaba katilarak nétr duruma yakin bazi enerjiler Gzerinden
incelenmigtir. Yani sistemin fermi enerjisinin £ = 0eV civarindaki rezonanslarda farkli degerler
almasiyla adatomlar arasi kuvvet iliskisinde bir degisim olup olmadigi arastirimistir.

Sistemin Hamiltonyeni

H=t Z (chey + chI/) + Vaa Z cler (60)

{r.r'} r

seklinde verilebilir. Burada ¢} ve ¢, grafen érgiistindeki r etiketli noktada sirasiyla elektron
yaratma ve yok etme operatdrleridir. Denklem 60°de ilk toplam érglideki tim en yakin komsular
Uzerinden, ikinci toplam da sadece adatomlar Gzerinden alinmahdir. Sinir kosullari periyodik
olarak segilmigtir. Bu sebeple iki boyutlu yapi topolojik olarak bir torus ytizeyine denktir. Burada
t, sekme enerjisi —1eV olarak alinmistir. Adatomlarin érgliide olusturdugu potansiyel ise V4 =
11.7eV olarak alinmigtir. Bu degerin nasil secildigi biraz ileride agiklanacaktir. Sekil 33'de 6rnek
bir grafen 6rglsi verilmistir. Sayfada rahat gérilebilmesi agisindan hesaplamalarda kullanilan
6rneklerden daha kiclk boyutlarda bir érnek cizilmistir. Sistemin asil boyutlari ise 100 x 180 =
18000 atom olarak segilmigtir. Bir Sonraki Donemde Yapilmasi Planlanan Galismalar

4.3.1. Yerel durum yogunlugu

Numerik diyagonalizasyonla enerji karakteristigi incelenmeden énce » = 30 atom boyunda ve
|V| = 0.2eV derinliginde bir potansiyel kuyu icin adatomlar yerlestiriimeden yaricapa bagli
yerel durum yogunlugu(local density of states) hesaplanmistir. Yerel durum yogunlugu, sis-
temdeki elektronlarin adatomlarin oldugu 6rgl noktalariyla etkilesimini belirleyen potansiyel
enerji parametresinin sec¢imi acisindan énemlidir. Sekil 34'de kuyu potansiyelinin yarigapinin
3 katina kadar olan uzakliklar ve tim enerji de@erleri icin hesaplanan durum yogunlugu ver-
ilmistir. Sekil 34'den gorllebilecegi gibi atom boyu kuyunun yarigapindan blyik (r >~ 30)
degerlerde mutlak degeri ziplama potansiyeli t = 1eV’a esit enerjilerde en ylksek yerel yogun-
luklar gdzlenirken, r <~ 30 igin dlsUk enerjili yeni seviyeler ortaya ¢gikmaktadir. Bu seviyelerin
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Sekil 33: Grafenin heksagonal 6rgisinun temsili gésterimi. Ayni altérg atomlari kirmizi ve
siyah renklerle birbirinden ayrilmistir. V' ve W ydnleriyle gbsterilen vektérler sirasiyla
koltuk(armchair) ve zikzak(zigzag) yénlerdeki hareketleri temsil etmektedir. 6rgi noktalarinin
blyUdkliga, uygulanan dairesel dis potansiyelin o noktadaki blyUkliguyle orantili olarak
secilmigtir.

ortaya cikmasiyla en yiksek yodunluk bélgeleri yaklasik 0.2eV kadar disik enerjilerde ken-
dini géstermektedir. Ayrica grafigin en solunda E < —3eV degerleri ve r» < 30 uzakliklari igin,
yani kuyunun igindeki diistk seviyeli enerjiler igin kismi bagli durumlarin(quasi-bound states)
olustugu rahatlikla gériimektedir.

100 * 180, r = 30.00
[ T

20— =

30— -

a0 =

50 — =

60 — =

70+ =

80 — =

001 | I | I |

Sekil 34: 100 x 180 atomluk bir 6rgl icin yerel durum yogunlugu. Merkezden kuyu
potansiyelinin yaricapinin 3 kati olan 90’a kadar uzakliga kadar olan noktalar ve olasi butiin
enerji degerleri icin hesaplanmigtir.

Sekil 35'te ise ayni yerel durum yodunlugunun enerji arahgi —0.2eV < E < 0.2eV araligindaki
degerlere sabitlenerek E = 0eV civarindaki enerji yogunluklari daha ayrintili gésterilmigtir.
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100 * 180, r = 30.00

-0.2 -0.15 -0.1 -0.05 0 0.05 0.1 0.15 0.2

Sekil 35: 100 x 180 atomluk bir 6rgl igin yerel durum yogunlugu. Merkezden kuyu
potansiyelinin yaricapinin 3 kati olan 90’a kadar uzakliga kadar olan noktalar ve enerji
arahginin—0.2eV’tan 0.2eV’a kadar olan dar bir bandi igin hesaplanmistir.

4.3.2. Dairesel kuyu potansiyeli altinda adatomlar arasi mesafeye bagli enerji degisimi

100 x 180 atomluk sistemde r = 30 atom yarigapli bir dairesel potansiyel kuyu olusturulmus ve

H=t Z (clew + crci,) + Vaa Z cle, +V(r) Z cler (61)
{r’r’} r r

ile verilen Hamiltonyen elde edilmistir. Burada ilk iki toplam Denklem 60 ile ayni olup Gg¢lnct

terimdeki potansiyel, kuyunun sinirlarindaki keskin artis ve azaliglarin incelemek istedigimiz en-

erji seviyelerine bozucu etki etmemesi agisindan V (r) = Vp/ (1 + e("="0)/*) seklindeki sigmoid

fonksiyonu olarak alinmistir. Dig potansiyel dairenin iginde yaklasik 0 iken dairenin diginda

hizlica Vp = —0.2eV a yakinsamaktadir. Aradaki gecisin keskinligi s terimiyle verilmistir. Potan-

siyelin sifira dismesi igin yaklagik 5—6 atomluk yol kat edecegi bir s degeri segilmistir. Sekil 37°'de
verilen sonuglar igin s = 3 olarak alinmigtir.

Sekil 36’te adatomlarin enerjisine goére lokalizasyonu en yliksek durumun enerjisi verilmigtir.
Lokalizasyonu en yUksek durum ile adatomlardan kaynakl enerijilerin gakisabilmesi igin adatom-
larin 6rgu etkilesim enerjileri Sekil 35°te gorllebilecegi gibi en yiksek yerel yogunluklu E ~
28meV seviyesine denk gelen seviyeler secilmigtir. Sekil 36’'ten bu seviyeye karsilik yabanci
atomlarin enerji etkilesim enerjilerinin ~ 11.7¢V olarak secilmesinin en uygun olacagina karar
verilmistir.

Buna gore bir adatom ¢emberin ¢eperinde, merkeze kuyunun yarigapina yakin bir uzaklikta
sabit tutulurken, diger adatom ayni uzakligi yaricap olarak kabul eden ¢cember cevresinde
dolastirildiginda hesaplanan toplam taban durum enerijileri degisik fermi enerjilerine kadar doldu-
rulan grafen 6rgu icin hesaplanmigtir.
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Sekil 36: Adatomlarin enerjisine (U/t) gére en lokalize durumun enerjisinin (E) grafigi.

Sekil 37’da referans adatomuyla ayni, 38'de ise referans adatomuna zit 6rgi noktalarina denk
gelen adatomlar igin agiya bagl enerji grafikleri gizilmigtir. Atom ¢eperde dolastirlirken kuvvetin
¢ok azalmadigi daha dnceki raporda da gézlemlenmisti. Bu iki grafikte merkezden degisik uza-
kliklarda gember Gizerinde giderken adatomlar arasi kuvvet karakteristiginin, ufak gapta merkez-
den uzakliga bagh degisiklikler gdsterdigi fakat 6érgtiniin Fermi enerjisinden ¢ok etkilenmedigi

gbrulmektedir.
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Sekil 37: Dairesel kuyu dis potansiyel altinda, bir adatom dairenin ¢eperinde bir noktada sabit
tutulmak kaydiyla diger adatom ¢cember (zerinde sabit tutulan atomla ayni tip atomlara karsihk
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gelen 6rgl noktalarindayken hesaplanan enerji degerlerinin ikinci adatomun polar

koordinatlarda taradigi agiya bagh olarak degisimleri. » = 30 civarinda 7 farkh merkezden

uzaklik ve 3 farkl fermi enerjisi degerler grafikte gdsterilmigtir.
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Sekil 38: Dairesel kuyu dis potansiyel altinda, bir adatom dairenin ¢eperinde bir noktada sabit
tutulmak kaydiyla diger adatom ¢cember (zerinde sabit tutulan atomdan farkh tip atomlara
kargilik gelen 6rgli noktalarindayken hesaplanan enerji degerlerinin ikinci adatomun polar
koordinatlarda taradi§i agiya bagh olarak degisimleri. » = 30 civarinda 7 farkh merkezden
uzaklik ve 3 farkl fermi enerjisi degerler grafikte gdsterilmigtir.
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5. Altigen Nanopullar Uzerinde RKKY Etkilesiminin
Hesaplanmasi

Hesaplamalar zigzag kenarl altigen nanopullar icin yapilmistir. N, her bir kenardaki atom
sayisi olmak Uzere N, = 10 ve Ny = 20 oldugu sistemler igin enerji seviyeleri ve RKKY etkilesimi
hesaplanmigtir. Ny = 10 ve Ny = 20 olan sistemlerde sirasiyla toplamda 600 ve 2400 atom
bulunmaktadir. Bu nanopullarin blytklikleri de sirasiyla 14.68 ve 60.78 nm?'dir[32]. Hesaplar
siki baglanma metodu kullanilarak yapilmigtir. Siki baglanma Hamiltonyeni

H=> Epcnch+ > (tchem +h.c) (62)

<n,m>

olarak yazilir. Burada cl, ve ¢, sirasiyla n'inci konumdaki yaratma ve yok etme operatérleri,
t ise hoplama parametresidir. Toplam sadece en yakin komsuluklar Gzerinden yapilir. Sis-
temin Hamiltonyeni yazilip enerji 6zdegerleri bulundugunda, enerji 6zdegerlerinin enerjiye bagl
grafigi asagidaki sekillerdeki (39,40) gibi bulunur.

Sekil 39: Enerji 6zdegerler indislerinin enerjiye gbre grafigi. Altigenin her kenari boyunca
N, = 10 atom bulunmaktadir. Enerjiler ¢ cinsinden hesaplanmistir.

Sekil-(39)'de godsterilen nanopul kenari Ny = 10 atomdan olusan sistemdir. E = 0 degerine
sahip durumlar yoktur. Sifir enerjili durumlar sistem buyUklUgu arttikca artar.

N, = 20 durumunda ise, Sekil 40’de gorildigu Gzere enerijisi sifir enerjiye sahip degerler vardir.
Bu degerler kenar durumlarina karsilik gelmektedir.
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Eigenvalue Index

Sekil 40: Enerji 6zdegerler indislerinin enerjiye gére grafigi. ALtigen pulun her kenari boyunca
N, = 20 atom bulunmaktadir. Enerjiler ¢ cinsinden hesaplanmistir.

5.1. RKKY Etkilesimin Altigen Nanopulda Hesaplanmasi

RKKY etkilesimi altigen geometriye sahip zigzag kenarli nanopul icin hesaplanmistir. ilk olarak
altigen kenar boyunca Ny = 10 ve sonra N = 20 atom bulundugu durum igin hesaplanmigtir.
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Sekil 41: RKKY etkilesimin butlin uzayda hesaplanmasi.

Manyetik momentlerden biri sekil 41°'de ok isareti ile gbsterilen yere konulmus diger manyetik
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moment ise nanopulun her noktasinda dolastirilarak bu noktalar icin RKKY etkilegimi hesa-
planmigtir. Sekil logaritmik 6élgcege goére cizilmis ve her noktadaki etkilesim gici maksimum
degere oranlanmigtir. RKKY etkilesiminin yiginsal grafende 1/R? (R, manyetik momentler
arasindaki mesafe) ile orantih sekilde azaldigi daha énce gdsterilmistir[27]. Bu sistemde ke-
nar bolgelerinde etkilesimin sénimlenmeden kaldigi gorllir. Yani kenar bdlgelerde bulunan
manyetik momentler birbirleriyle daha giglu bir sekilde etkilesir. Bu sistemin x-eksenine gore
simetrik olmasini bekleriz. Kenar atom sayisi N, = 10 oldugu icin besinci atoma konulan
manyetik moment simetriyi kirar. Manyetik moment alt tarafa gérece daha yakin oldugundan
alt komsu kenardaki etkilesim (st komsu kenara gore biraz daha kuvvetli olur.

0.9

0.8

Sekil 42: RKKY etkilesimin butlin uzayda hesaplanmasi.
Sekil 42te ise Ny, = 20 igin ayni islem tekrarlanmigtir. Burada da N, = 10 sistemindeki ben-

zer sekilde kenar durumlarinda etkilesimin séniimlenmeden kaldi§i gérilmistir. Boylece etk-
ilesimin sistem boyutundan bagimsiz oldugu sonucuna varilr.
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6. Coulomb Etkilesimlerinin RKKY etkilesimi Gzerindeki etkileri

Bu kisimda nétr grafende Coulomb etkilesimlerinin RKKY etkilesimleri Gzerindeki etkisi orta-
lama alan teorisi ¢ergevesinde ele alinmistir. Coulomb etkilesimleri ise Hubbard modeli ile
modellenmistir. Sistemin Hamiltonyeni su sekilde yazilabilir

H=Hy+V (63)

Ho=—t)_alb; +bla; (64)
(i)

V=) Unyny (65)

Burada 74, @ indeksli karbon atomu Uzerindeki elektron sayi operatoridar.  Uzun erimli
Coulomb etkilesimleri ise ihmal edilmistir. Ortalama alan teorisi yaklagiminda elektron sayi op-
eratori ortalama bir deger etrafinda dalgalanmalar géstermektedir » = () +0n. Hamiltonyende
dalgalanma operatért 6n’e goére ikinci derececden terimler ihmal edilmesi suretiyle ortalama
alan yaklagiminda etkilesim Hamiltonyeni elde edilebilir:

V=U () iy + () iy — (Ray) (i) (66)
Sistem kendisiyle tutarli bir sekilde ¢6zilmek suretiyle sistemin 6z durumlari hesaplanip, bu
6z durumlar kullanarak RKKY etkilesimleri hesaplanmistir. Burada temel duruma karsilik ge-
len enerji seviyeleri kendisiyle tutarli bir sekilde hesaplanmaktadir. Ancak yaptigimiz ikinci bir
yaklagim ise uyariimis durumlarin hesaplanirken temel durumda iken hesaplanmis uyariimig
durumlari kullanmig olmamizdir.

Sekil (43)'de dort farkli U degeri icin J4A K — K’ BZ vektorleri dogrultusunda ve dik yonlerde
gobsterilmistir. Goraldigl Gzere U = 0 ve U = 2t durumlarinda RKKY degerleri értismekteyken,
U = 3t, 4t iken Coulomb etkilesimleri RKKY etkilesimlerinin yakin mesafelerde ferromanyetik-
ten anti-ferromanyetige gecis yapmasina yol agmaktadir. Daha uzak mesafelerde de degerinin
dismesine yol agmaktadir.

Sekil-(44)’de ise manyetik momentlerin farkli tir érgl atomlarla etkilesmeleri durumu igin J4p
gOsterilmistir. Bu durumda yine U = 3t 4t degerlerinde RKKY etkilesiminde bir azalma gértlmustir.

Literatlrde altigen 6rglde grafen benzeri yari metal malzeme igin U/t ~ 3.8 degerinde anti-
ferromanyetik bir gegis 6ngdérilmastir[1]. Sonuglarimiz antiferromanyetik fazin ortaya ¢ikisinin
RKKY etkilesimlerini baskiladigina isaret etmektedir. Ama saf nétr grafende grafen herhangi
manyetik bir faz 6ngérilmemistir[5]. Bu sebeple Coulomb etkilegimlerinin yiginsal grafende
RKKY etkilesimleri Gzerinde herhangi bir etkiesime yol agmasi beklenmemektedir. Bu konuda
calismalara devam edilecektir.
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N=2500 atoms
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Sekil 43: 2500 atomluk bir sistemde (a) K — K’ BZ vektériine dik yénde ayni tip atomlar
arasindaki RKKY etkilesimi J4 4 gosterilmistir. (b) K — K’ BZ vektdri dogrultusuna ayni tip
atomlar arasindaki RKKY etkilegsimi J4 4 gosterilmigtir.
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N=2500 atoms

Sekil 44: 2500 atomluk bir sistemde K — K’ BZ vektoriine dik yonde farkli tip atomlar
arasindaki RKKY etkilesimi J4p5 gosterilmigtir.
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7. Kuartik Enerji-Momentum Daginimina Sahip iki Boyutlu
Sistemlerde RKKY Etkilesimi

Grafenin yani sira birgok iki boyutlu sistem bulunmustur. Bunlar arasinda grup 15 elementlerinin
olusturdugu iki boyutlu altigen yapilarda enerji momentuma dérdiincli dereceden(kuartik) baghdir.
Bunun sonucu olarak bant kenarlarinda durum yogunlugunda(DOS) tekillikler ortaya gikmak-
tadir. E = a(k? — k2)? formundadir, o ve k. malzemeye bagli sabitlerdir. Tablo-(1) grup 15
elementleri icin ilgili parametreleri géstermketedir[25].

N P As Sb Bi

a (A'eV) | 1.155 | 2.887 | 3.914 | 5518 | 8.983
ke 1/A [ 0.798 | 0.613 | 0.474 | 0.396 | 2.258

Tablo 1: nitrogene (N), phosphorene (P), arsenene (As), antimonene (Sb) and bismuthene
(Bi) icin kuartik enerji daginim parametreleri.

k. E ko k E g(E)

(a) (b)

Sekil 45: Sekil (a) kuartik enerji-momentum daginimini géstermektedir. Sekil (b) ise iki boyuta
bu kuartik enerji daginimina karsilik gelen durum yogunlugunu géstermektedir.

Sistemi anlatan Hamiltonyen su sekilde verilebilir:

H=—t; Y (ccjot+he)—ts > (cycjothe)—JT Y IS, (67)

<i,j> <<ij>> i=1,2

c}a ve ¢;, yaratma ve yok etme operatorleri olup, birinci ve ikinci komsuluklar atlama genlikleri
t1 ve to ile gdsterilmigtir. Hamiltonyendeki son terim ise elektron spin manyetik momentlerin
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Heisenberg tipi etkilesimini tarif eden terimdir, burada S; = c +So0'Cigr. J = 0 durumu igin enerji
daginimi Ex = /3 + f(k) — t2f (k) where f(k) = 2 cos(v/3kya) + 4 cos(v/3kya/2) cos(3k,a/2)
seklindedir. Burada a 6rgu sabiti, k,, k, dalg vektorleridir.Grup 15 elementleri i¢in negatif degerli
bant dolu, diger bant ise tamamaen bostur. Katkilama durumunda Fermi dlizeyi bu bantlardan
birsini kesecektir.

7.1. Green fonksiyonlari ve RKKY etkilesiminin hesaplanmasi
RKKY tipi etkilesim su sekilde yazilabilir
ER)=JL -1 (68)

J degis tokus etkilesim sabiti olup, duygunluk cinsinden ifade edilebilir

7= I{EHQX(R) (69)
X(R) =2 " 4B m{G(R, B} (70)

Sistemin serbest gecikmeli Green fonksiyonu su sekilde yazilabilir

7”1; Z Qbk 7"2 Qbk 7"1 (71)

burada ¢(r) = ¢*7/v/Area. Burada sistem I' noktasi etrafinda simetriktir ve G 44(r,7') =
Gap(r,r").

o dk 1k-'r1 e ik-ro 70
(ri,r2) = / / a(k2+ k2 —k2)? —ki+10 (72)

Hesabin sonucu olarak E > —ak; durumunda

1
Gk, ke R) = —— [21(0 <« /K2 — k§R> +irHY (« k2 + k%R)] (73)

ve E < —ak? durumu igin

Gk, ke, R) = 8ak2[ (\/ > R)+H (x/k:2+k2 R)] (74)
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Burada K, and Hél) 2. tip modifiye Bessel fonksiyonu ve 1. tip Hankel fonksiyonudur.

Sekil (46)’de farkli Fermi enerjileri igin duygunluk fonksiyonu hesaplanmistir. Fermi enerijisi bant
kenaina yaklastikca Fermi dalga boyu uzamakta, RKKY etkilesiminin genligi giclenmektedir.
Sekil (46)’de gbrulebilecegi Uizere Fermi enerjisi bant kenarina yaklastikga RKKY etkilesiminin
dagumleri daha uzak bir mesafede gerceklesmekte ve etkilesimin menzili artmkatadir. Fonksiy-
onlarda iki periyot mevcuttut, bir tanesi 2 /k. peryodunda olup kisa bir periyottur. Obir taraftan
zarf fonksiyonu olarak bir salinim gelmekte ve bu salinimin periyodu 27 /kr degerindedir. kr —
0 durumunda zarf fonksiyonunun periyodu iraksayacaktir. k. = 0 olmasi durumunda E = —ak?
seklinde olup salinim periyodu Fermi dalga boyundadir(Sekil-47). Fermi enrjisi bant kenarina
yaklastik¢a, kr — 0, manyetik etkilesimlerin menizli sonsuza girmektedir.

x10°

5

By = —ak!/10
L —Ef = —ak?/10?

E; = —ak?/10°
.l
— 2
G
X, ALY |
° Bhvivky

_ 4 4
— E; = —aki/10
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

Al WA AR,

Sekil 46: Duygunluk fonksiyonu x(R)
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Sekil 47: k. = 0 durumu igin RKKY etkilegimi gdsterilmektedir.

7.2. Siki baglanma modeli ve kesin kosegenlestirme yontemi ile RKKY etkilesi-
minin hesaplanmasi

Saf kuartik durum igin(k. = 0), ve farkl kr degerleri igcin manyetik degis tokus etkilesimleri
22500 atom igeren bir sistem igin hesaplanmistir ve sekil (48)’'de sonuglar gdsterilmigtir. Siki
baglanma modelinden elde edilen 6z fonksiyonlar kullanilarak RKKY etkilesimi ikinci derece-
den hesaplanmis, mavi egri ile gésterilmistir. Bu sonug kesin kdsegenlestirme yénteminden
elde edilen sonugla kiyaslandiginda(kirmizi egri) karsilastirildiginda sonuglarin oldukga uyumiu
oldugu gorilmustir. Sari renkli egri ise etkin kitle ydontemiyle, Green fonksiyonlari kullanilarak
hesaplanan ikinci dereceden RKKY etkilesiminin kiyaslamasi yapiimistir. kr koguldikce sim-
ulasyon yapilan sistemin sonlu olmasindan kaynakli etkiler ortaya ¢cikmaktadir. Kesin kose-
gengenlestirme yontemi ile hesaplanan manyetik etkilesim sonucu ve ikinci dereceden hesaba
karsilik gelen RKKY hesaplamalarinda farkhliklar mevcuttur.
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Sekil 48: RKKY etkilesiminin uzakliga bagh davranigi sirasiyla Fermi enerjisinin (a)
krp = 0.180/a, (b)kr = 0.256/a degerleri icin gdsterilmigtir. 150x150=25000 atomluk bir sistem

icin kesin kdsegenlestirme ydntemi ile edilen sonuglar kirmizi ile, siki baglanma modeli ile

perturbatif olarak edilen sonuglar mavi ile gésterilmistir. Son olarak sari renk ile sonsuz bir
sistem icin perturbatif olarak hesaplanan degis tokus enerjileri gdsterilmistir. Burada a 6rgl

sabitidir.
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8. Sonuc

Proje sonucunda grafen ve benzeri sistemlerde dis potansiyeller vasitasiyla RKKY etkilesim-
lerinin kontrol edilebileceg@i gdsterilmigtir. Grafende Klein tinellemesine ragmen yari bagli du-
rumlarin olusabilecegi gésterilmistir. Buna karsilik ylksek yerel durum yogunluklari(LDOS) ve
uzun erimli elektronik modlar ortaya ¢ikmaktadir. Bu elektronik modlarin RKKY etkilegimini
uzak mesafelere tasidigi sonucuna varilmistir. Fermi seviyesinin LDOS’taki maksimumlara
denk gelmesi durumunda manyetik etkilesimlerin uzun menzilli olabilecegi ve glglendirebile-
cegi gosterilmistir. Bu sonuclara analitik numerik yontemlerle teyit edilmistir. Grafen ylzeyine
tutunan adatomlar arasi kuvvetlerin de benzer sekilde glglenecegi, Van der Waals/Casimir
kuvvetlerine benzer uzun mesafeli kuvvetlerin ortaya ¢ikablecegi gosterilmigtir. Bu kuvvetler
tamamen Fermi denizi vasitasiyla olusan ve iletilen kuvvetlerdir.

Bunun yani sira altigen grafen nanoyapilarda RKKY etkilesimi ¢alisiimig, geometrik sinirla-
madan, ve de kenar durumlarindan dolayr RKKY etkilesiminin nano yapi boyunca glglendigi
gO6ralmustar.

Grup 15 elementlerinin olusturdugu iki boyutlu yapilarda, bant kenarinda enerjinin momen-
tuma doérdincl dereceden bagh olmasindan kaynakh olarak Van-Hove tipi tekillikler ortaya
¢ctkmakta ve bunlar da RKKY etkilesimlerini giclendirmektedir. Fermi enerjsii bant kenarina
yaklastikca RKKY etkilesimin etkin oldugu mesafenin arttigi gériimastir. Yakin measafelerde
ferromanyetik olan bu etkilesim uzak mesafelerde Fermi dalga boyunda salinim géstermekte,
ferromanyetik/antiferromanyetik karakterler arasinda dalgalandigr gériimuagtar.
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Oz:

RKKY (Ruderman-Kittel-Kasuya-Yosida) etkilesimi manyetik momentler arasinda Fermi
denizini olusturan elektronlar vasitasiyla ortaya ¢ikan indirekt etkilesimlerdir. Bu etkilesimler
nadir toprak elementlerinde ortaya ¢ikan manyetizmada, seyreltiimis manyetik yari-
iletkenlerde rol oynamaktadir. Farkli kuantum noktaciklarda elektron spinlerinin RKKY tipi
etkilesimler vasitasiyla

kuantum es-evreli bir sekilde kontrol edilebilecedi deneysel olarak gdsterilmistir[1]. RKKY
etkilesimleri vasitasiyla birbirinden ferromanyetik etkilesim altinda birbirine uzak elektronik
spinlerin temel durumlari dolanik bir duruma denk gelmektedir. Spintronik uygulamalarinda,
manyetizmada ve elektronik spinlerin esevreli kontrol edilebilmeleri konularinda RKKY
etkilesimi 6nemli bir fiziksel mekanizma olarak 6ne ¢ikmaktadir.

Projede ilk olarak RKKY etkilesimlerin dis potansiyeller altinda RKKY etkilesiminin davranisi
incelenmistir. Dis potansiyeller varliginda, belirli enerjilerde yiksek durum yodunluguna sahip
uzaysal olarak uzun erimli elektronik durumlarin varhigi elektronik ¢inlag etkisine yol
acmaktadir.

Grafende Klein tlinellemesi olmasina ragmen, potansiyel uygulanan bdlgede yiiksek genlige
ve

durum yogunluguna sahip yari bagli durumlar(quasi bound states) mevcuttur. Dairesel
potansiyeller altinda grafen ve benzeri malzemelerde fisildayan galeri modlari olarak
adlandirilan elektronik durumlar vasitasiyla manyetik momentlerin uzak mesafelerde dahi
birbirleriyle guglu

bir sekilde etkilesebildigi gosterilmistir. Fermi enerjisinin QBS enerji degerleri ile gakistig
durumda uzun erimli, giiglenmis manyetik etkilesimler ortaya ¢iktigi numerik ve teorik olarak
gosterilmistir. Yiginsal grafende manyetik atomlarin bulunduklar alt-6rgliye bagli olarak ya
ferromanyetik ya da antiferromanyetik karakterli etkilesimler olusmaktadir. Ancak dairesel
potansiyel varliginda bu etkilesimin uzak mesafelerde, manyetik momentlerin bulunduklari
orgliden

bagimsiz olarak, ferromanyetik bir karaktere buriindigi gosterilmistir. Grafen ylzeyinde
bulunan adatomlar arasinda Fermi denizindeki elektronlar vasitasiyla, elektronik Casimir
etkisi

olarak adlandirilan etkilesimler ortaya ¢gikmaktadir. Numerik sonuglar sonucunda dis
potansiyeller varliginda, uzak erimli kuvvetlerin varligi 6ngérdlmustur.

RKKY etkilesimi enerji momentumu daginimi momentumun dérdiinci kuvvetine bagl olarak
degisim g0steren iki boyutlu altigen yapilarda siki baglanma modeli kullanilarak ve Green
fonksiyonlari kullanilarak analitik olarak hesaplanmistir. Bu malzemeler Grup 15
elementlerinin olusturduklari iki boyutlu yapilar olup, bant kenarlarinda enerji E ? (k"2 ? k_c*
2)"2 seklinde bir daginim géstermektedir. Buna baglh olarak bant kenarinda bir tekillik ortaya
cikmakta ve bosluk/elektron katkilamasi altinda, Fermi enerijisi bant kenarina yaklastikga
RKKY etkilesimlerinin buyukluglu ve menzilinin artis gosterdigi gérulmustir. Yakin
mesafelerde ferromanyetik olan etkilesim Fermi falga boyunda salinim géstermekte, Fermi
enerjisi bant kenarina yaklastikga, RKKY etkilesimlerinin hem buyukliginun hem de
menzilinin artis gosterecegdi hesaplanmistir.
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