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Íà îñíîâå ðåïëè÷íîãî àëãîðèòìà ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî
âûïîëíåíî êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå òðåõìåðíîé àíòè-
ôåððîìàãíèòíîé ìîäåëè Ãåéçåíáåðãà ñ ó÷åòîì âçàèìîäåé-
ñòâèé ïåðâûõ è âòîðûõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé. Èçó÷åíû ôà-
çîâûå ïåðåõîäû ýòîé ìîäåëè. Èññëåäîâàíèÿ ïðîâåäåíû äëÿ
ñîîòíîøåíèé âåëè÷èí îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé ïåðâûõ è
âòîðûõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé r = J2/J1 â äèàïàçîíå çíà÷åíèé
0.0 ≤ r ≤ 1.0. Ïîñòðîåíà ôàçîâàÿ äèàãðàììà çàâèñèìîñòè
êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû îò âåëè÷èíû âçàèìîäåéñòâèÿ âòî-
ðûõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé.

Áèáëèîãðàôèÿ: 13 íàçâàíèé.

Based on the replica algorithm by the Monte Carlo method, a
computer simulation of the three-dimensional antiferromagnetic
Heisenberg model is performed, taking into account the inter-
actions of the �rst and second nearest neighbors. The phase
transitions of this model are studied. The investigations were
carried out for the ratios of the exchange interactions of the �rst
and second nearest neighbors r = J2/J1 in the range 0.0 ≤ r ≤
1.0. The phase diagram of the critical temperature dependence
on a value of the next-nearest neighbor interaction is plotted.
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Ââåäåíèå

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ çíà÷èòåëüíîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ èññëåäîâàíèþ
ìàãíèòíûõ ñîñòîÿíèé è ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ (ÔÏ) â ñïèíîâûõ ñèñòåìàõ
ñ ôðóñòðàöèÿìè. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ýòè ñèñòåìû ïðîÿâëÿþò ïî-
âåäåíèå, îòëè÷íîå îò ïîâåäåíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ íåôðóñòðèðîâàííûõ
ñèñòåì [1,2]. Íàëè÷èå ôðóñòðàöèé â ìàãíèòíûõ ìàòåðèàëàõ ìîæåò ïðè-
âåñòè ê áîëüøîìó ðàçíîîáðàçèþ ìàãíèòíûõ óïîðÿäî÷åííûõ ñîñòîÿíèé
è ÔÏ ìåæäó íèìè.

Èíòåðåñ ê àíòèôåððîìàãíèòíîé ìîäåëè Ãåéçåíáåðãà íà îáúåìíî-öåíò
ðèðîâàííîé êóáè÷åñêîé (ÎÖÊ) ðåøåòêå îáóñëîâëåí òåì, ÷òî ó÷åò àí-
òèôåððîìàãíèòíûõ âçàèìîäåéñòâèÿ âòîðûõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé ìîæåò
ïðèâåñòè ê âîçíèêíîâåíèþ ôðóñòðàöèé. ÔÏ ôðóñòðèðîâàííûõ ñèñòåì íà
ÎÖÊ ðåøåòêàõ ñ ó÷åòîì âçàèìîäåéñòâèé ïåðâûõ è âòîðûõ áëèæàéøèõ
ñîñåäåé ïðàêòè÷åñêè íå èññëåäîâàíû.

Â ñâÿçè ñ ýòèì, â íàñòîÿùåé ðàáîòå íàìè íà îñíîâå ìåòîäà Ìîíòå-
Êàðëî (MÊ) ïðîâîäÿòñÿ èññëåäîâàíèÿ ÔÏ àíòèôåððîìàãíèòíîé ìîäå-
ëè Ãåéçåíáåðãà íà ÎÖÊ ðåøåòêå äëÿ ðàçëè÷íûõ ñîîòíîøåíèé âåëè÷èíû
îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé ïåðâûõ è âòîðûõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé. Èññëå-
äîâàíèå ýòîé ìîäåëè íà îñíîâå ñîâðåìåííûõ ìåòîäîâ è èäåé ïîçâîëèò
ïîëó÷èòü îòâåò íà ðÿä âîïðîñîâ, ñâÿçàííûõ ñ ÔÏ ôðóñòðèðîâàííûõ ñïè-
íîâûõ ñèñòåì.

1. Ïîñòàíîâêà çàäà÷è è ðåçóëüòàòû

Â äàííîé ðàáîòå, íàìè ïðåäïðèíÿòà ïîïûòêà íà îñíîâå ðåïëè÷íîãî
àëãîðèòìà ìåòîäà ÌÊ ïðîâåñòè êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå ÔÏ àíòè-
ôåððîìàãíèòíîé ìîäåëè Ãåéçåíáåðãà íà ÎÖÊ ðåøåòêå ñ ó÷åòîì âçàèìî-
äåéñòâèé ïåðâûõ è âòîðûõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé.

Àíòèôåððîìàãíèòíàÿ ìîäåëü Ãåéçåíáåðãà íà ÎÖÊ ðåøåòêå ñ ó÷åòîì
âçàèìîäåéñòâèé ïåðâûõ è âòîðûõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé îïèñûâàåòñÿ ñëå-
äóþùèì ãàìèëüòîíèàíîì:

H = −J1
∑
(i,j)

(Si · Sj)− J2
∑
(i,l)

(Si · Sl) (1)

ãäå |~Si| òðåõêîìïîíåíòíûé åäèíè÷íûé âåêòîð ~Si = (Sx
i , S

y
i , S

z
i ). Ïåðâûé
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÷ëåí â ôîðìóëå (1) ó÷èòûâàåò îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå ïåðâûõ áëèæàé-
øèõ ñîñåäåé (J1 < 0), à âòîðîé - âòîðûõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé (J2 < 0).
Èçâåñòíî, ÷òî äëÿ äàííîé ìîäåëè ïðè J2 = 0 îñíîâíîå ñîñòîÿíèå èìååò
îáû÷íîå àíòèôåððîìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå. Íåíóëåâîå îáìåííîå âçàè-
ìîäåéñòâèå J2 ìîæåò íàðóøèòü äàííûé ïîðÿäîê è ïðèâåñòè ê âîçíèêíî-
âåíèþ ôðóñòðàöèé.

Â ïîñëåäíèå ãîäû ÔÏ ôðóñòðèðîâàííûõ ñïèíîâûõ ñèñòåì íà îñíîâå
ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ãàìèëüòîíèàíîâ äîâîëüíî óñïåøíî èçó÷àþòñÿ ìåòî-
äàìè ÌÊ [3�9]. Ìåòîäû ÌÊ ïîçâîëÿþò èññëåäîâàòü ôèçè÷åñêèå ñâîé-
ñòâà ñïèíîâûõ ñèñòåì ïðàêòè÷åñêè ëþáîé ñëîæíîñòè. Íà èõ îñíîâå, íà
ñåãîäíÿøíèé äåíü, èçó÷åíû öåëûå êëàññû ñïèíîâûõ ñèñòåì è ðàññ÷èòà-
íû êðèòè÷åñêèå èíäåêñû øèðîêîãî ñïåêòðà ìîäåëåé. Â äàííîì èññëå-
äîâàíèè íàìè áûë èñïîëüçîâàí ðåïëè÷íûé îáìåííûé àëãîðèòì ìåòîäà
ÌÊ [10], êîòîðûé ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå ìîùíûìè è ýôôåêòèâíûìè äëÿ
èññëåäîâàíèÿ ôðóñòðèðîâàííûõ ñïèíîâûõ ñèñòåì. Áîëåå ïîäðîáíî ýòîò
àëãîðèòì îïèñàí íàìè â ðàáîòå [11].

Ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü äëÿ ñèñòåì ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè
óñëîâèÿìè è ëèíåéíûìè ðàçìåðàìè 2 × L × L × L = N , L = 24/90,
ãäå L èçìåðÿåòñÿ â ðàçìåðàõ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè. Ñîîòíîøåíèå âåëè-
÷èíû îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé ïåðâûõ è âòîðûõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé
r = |J2/J1| ìåíÿåòñÿ â èíòåðâàëå 0.0 ≤ r ≤ 1.0. Äëÿ âûâîäà ñèñòåìû
â ñîñòîÿíèå òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ îòñåêàëñÿ íåðàâíîâåñíûé
ó÷àñòîê äëèíîé τ0 = 4 × 105 ÌÊ øàãîâ íà ñïèí, ÷òî â íåñêîëüêî ðàç
áîëüøå äëèíû íåðàâíîâåñíîãî ó÷àñòêà. Óñðåäíåíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ
ïàðàìåòðîâ ïðîâîäèëîñü âäîëü ìàðêîâñêîé öåïè äëèíîé äî τ = 500τ0
ÌÊ øàãîâ íà ñïèí.

Äëÿ íàáëþäåíèÿ çà òåìïåðàòóðíûì õîäîì òåïëîåìêîñòè C è âîñïðè-
èì÷èâîñòè χ èñïîëüçîâàëèñü âûðàæåíèÿ [12]:

C =
(
NK2

) (
〈U 2〉 − 〈U〉2

)
, (2)

χ = (NK)
(
〈M 2〉 − 〈M〉2

)
, T < TN (3)

ãäå K = |J |/kBT , N � ÷èñëî ÷àñòèö, TN � êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà
(çäåñü è äàëåå òåìïåðàòóðà äàíà â åäèíèöàõ |J1|/kB), U � âíóòðåííÿÿ
ýíåðãèÿ, M � ïàðàìåòð ïîðÿäêà (U è M ÿâëÿþòñÿ íîðìèðîâàííûìè
âåëè÷èíàìè).
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Äëÿ îïðåäåëåíèÿ êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû TN , áûë èñïîëüçîâàí ìå-
òîä êóìóëÿíòîâ Áèíäåðà UL ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà:

VL = 1− 〈U 4〉
3〈U 2〉2L

, (4)

UL = 1− 〈M 4〉
3〈M 2〉2L

, (5)

ãäå VL � êóìóëÿíò ïî ýíåðãèè, UL � êóìóëÿíò ïî íàìàãíè÷åííîñòè.
Âûðàæåíèÿ (4) è (5) ïîçâîëÿþò îïðåäåëèòü êðèòè÷åñêóþ òåìïåðàòó-

ðó TN ñ áîëüøîé òî÷íîñòüþ. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïðèìåíåíèå êóìó-
ëÿíòîâ Áèíäåðà äàåò âîçìîæíîñòü òàêæå õîðîøî òåñòèðîâàòü òèï ÔÏ â
ñèñòåìå. Èçâåñòíî, ÷òî â ñëó÷àå ÔÏ âòîðîãî ðîäà êðèâûå òåìïåðàòóðíîé
çàâèñèìîñòè êóìóëÿíòîâ Áèíäåðà UL èìåþò ÷åòêî âûðàæåííóþ òî÷êó
ïåðåñå÷åíèÿ.

Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíà õàðàêòåðíàÿ çàâèñèìîñòü UL îò òåìïåðàòóðû
äëÿ r = 0.6 ïðè ðàçíûõ çíà÷åíèÿõ L. Ýòîò ðèñóíîê äåìîíñòðèðóåò òî÷-
íîñòü îïðåäåëåíèÿ êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû. Íà ðèñóíêå âèäíî, ÷òî â
êðèòè÷åñêîé îáëàñòè íàáëþäàåòñÿ ÷åòêî âûðàæåííàÿ òî÷êà ïåðåñå÷åíèÿ
(TN = 0.871(1)), ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò î ÔÏ âòîðîãî ðîäà. Àíàëîãè÷íûì
îáðàçîì áûëè îïðåäåëåíû êðèòè÷åñêèå òåìïåðàòóðû è äëÿ îñòàëüíûõ
çíà÷åíèé r.

Äëÿ áîëåå ïîäðîáíîãî àíàëèçà õàðàêòåðà ÔÏ áûë òàêæå èñïîëüçîâàí
ãèñòîãðàììíûé àíàëèç äàííûõ ìåòîäà ÌÊ [4,13]. Ýòîò ìåòîä ïîçâîëÿåò
íàäåæíî îïðåäåëèòü ðîä ÔÏ.

Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíû ãèñòîãðàììû ðàñïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè äëÿ ñëó-
÷àÿ r = 2/3 ñ ëèíåéíûìè ðàçìåðàìè L = 90. Ãðàôèêè ïîñòðîåíû ïðè
êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðå (TN = 0.670(1)) è âáëèçè íåå. Èç ðèñóíêà âèä-
íî, ÷òî â çàâèñèìîñòè âåðîÿòíîñòèW îò ýíåðãèè E/N äëÿ âñåõ çíà÷åíèé
òåìïåðàòóð íàáëþäàþòñÿ îäèí õîðîøî âûðàæåííûé ìàêñèìóì, êîòîðûé
ñâèäåòåëüñòâóåò â ïîëüçó ÔÏ âòîðîãî ðîäà.

Íà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåíû ãèñòîãðàììû ðàñïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè äëÿ ñè-
ñòåìû ñ ëèíåéíûìè ðàçìåðàìè L = 80 äëÿ ñëó÷àÿ r = 0.7. Êàê âèäíî
èç ðèñóíêà, âáëèçè òåìïåðàòóðû ÔÏ (TN = 0.7643) â ñèñòåìå íàáëþäà-
åòñÿ áèìîäàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå ýíåðãèè. Íàëè÷èå äâîéíîãî ìàêñèìóìà
â çàâèñèìîñòè âåðîÿòíîñòè W îò ýíåðãèè E/N ÿâëÿåòñÿ õàðàêòåðíûì
ïðèçíàêîì ÔÏ ïåðâîãî ðîäà.
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Íà ðèñ. 4 ïðèâåäåíà ôàçîâàÿ äèàãðàììà çàâèñèìîñòè êðèòè÷åñêîé
òåìïåðàòóðû TN îò âåëè÷èíû âçàèìîäåéñòâèÿ âòîðûõ áëèæàéøèõ ñîñå-
äåé r. Êàê âèäíî èç ðèñóíêà, ïî ìåðå ïðèáëèæåíèÿ ê òî÷êå r = 2/3, ãäå
ñîñóùåñòâóþò òðè ôàçû, òåìïåðàòóðà ÔÏ ñìåùàåòñÿ â ñòîðîíó áîëåå
íèçêèõ òåìïåðàòóð. Íà äèàãðàììå âèäíî, ÷òî â òî÷êå r = 2/3 ïåðåñåêà-
þòñÿ òðè ðàçëè÷íûå ôàçû: àíòèôåððîìàãíèòíàÿ - AF1, ïàðàìàãíèòíàÿ
- PM è àíòèôåððîìàãíèòíàÿ - AF2.

Íàøè ðåçóëüòàòû ïîêàçûâàþò, ÷òî â èíòåðâàëàõ 0.0 ≤ r ≤ 0.6 è 0.8 ≤
r ≤ 1.0 íàáëþäàåòñÿ ÔÏ âòîðîãî ðîäà. Óñòàíîâëåíî, ÷òî â èíòåðâàëå
2/3 < r ≤ 0.75 ïåðåõîä èç àíòèôåððîìàãíèòíîé ôàçû â ïàðàìàãíèòíóþ
ðåàëèçóåòñÿ êàê ÔÏ ïåðâîãî ðîäà. Îáíàðóæåíî, ÷òî äëÿ ñëó÷àÿ r = 2/3
íàáëþäàåòñÿ ÔÏ âòîðîãî ðîäà.

Çàêëþ÷åíèå

Êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ àíòèôåððîìàãíèò-
íîé ìîäåëè Ãåéçåíáåðãà íà îáúåìíî-öåíòðèðîâàííîé êóáè÷åñêîé ñ ó÷å-
òîì âçàèìîäåéñòâèé ïåðâûõ è âòîðûõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé âûïîëíåíî
ñ èñïîëüçîâàíèåì âûñîêîýôôåêòèâíîãî ðåïëè÷íîãî àëãîðèòìà ìåòîäà
Ìîíòå-Êàðëî. Ïîñòðîåíà ôàçîâàÿ äèàãðàììà çàâèñèìîñòè êðèòè÷åñêîé
òåìïåðàòóðû îò âåëè÷èíû âçàèìîäåéñòâèÿ âòîðûõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé.
Óñòàíîâëåíî, ÷òî â èíòåðâàëå çíà÷åíèé 2/3 < r ≤ 0.75 â èññëåäóåìîé
ìîäåëè ïåðåõîä èç àíòèôåððîìàãíèòíîé ôàçû â ïàðàìàãíèòíóþ ðåàëè-
çóåòñÿ êàê ôàçîâûé ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ â ðàì-
êàõ íàó÷íîãî ïðîåêòà � 18-32-00391 ìîë-à, � 19-02-00153 à, 18-32-20098
ìîë-à-âåä.
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