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Ê ÂÎÏ�ÎÑÓ Î ÊÂÀÍÒÎÂÎÌ ÏËÀÒÎ ÍÀÌÀ�ÍÈ×ÅÍÍÎÑÒÈÂ ÌÅÒÀËË-Î��ÀÍÈ×ÅÑÊÈÕ ÊÂÀÇÈÎÄÍÎÌÅ�ÍÛÕÔÅ��ÈÌÀ�ÍÅÒÈÊÀÕÈ. �. Áîñòðåì, À. Ñ. Áîÿð÷åíêîâ, À. À. Êîíîâàëîâ,À. Ñ. Îâ÷èííèêîâ *, Â. Å. ÑèíèöûíÓðàëüñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò620083, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 17 ñåíòÿáðÿ 2002 ã.Òåîðåòè÷åñêè èññëåäîâàíà âîçìîæíîñòü ðåàëèçàöèè êâàíòîâîãî ïëàòî íàìàãíè÷åííîñòè â ìåòàëë-îð-ãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèÿõ [Mn(hfa
)2BNOR℄. Ñ ïîìîùüþ ìîäåëè îäíîìåðíîé �åððèìàãíèòíîé öåïî÷êè(5=2; 1), ðàññ÷èòàíà çàâèñèìîñòü íàìàãíè÷åííîñòè îò âíåøíåãî ïîëÿ ìåòîäîì äèñêðåòíîãî êîíòèíóàëü-íîãî èíòåãðèðîâàíèÿ. Îáíàðóæåíî ñîñóùåñòâîâàíèå â ðàìêàõ ýòîé ìîäåëè êëàññè÷åñêîãî è êâàíòîâîãîïëàòî íàìàãíè÷åííîñòè. Ïîêàçàíî, ÷òî êðèòè÷åñêîå ïîëå H
1, ðàçðóøàþùåå êëàññè÷åñêîå ïëàòî (íàìàã-íè÷åííîñòü îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ) îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíîé îïòè÷åñêîé ùåëè â íóëåâîì ïîëå, êîòîðàÿîöåíèâàåòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ìàòðè÷íûõ ïðîèçâåäåíèé è ÷èñëåííîãî ìåòîäà ïðÿìîé äèàãîíà-ëèçàöèè (ðåêóðñèè).PACS: 75.50.Xx, 75.50.Gg1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÊâàíòîâàíèå íàìàãíè÷åííîñòè � îäíî èç èíòå�ðåñíåéøèõ ÿâëåíèé â �èçèêå íèçêîðàçìåðíûõ ìàã�íåòèêîâ. Ïëàòî íàìàãíè÷åííîñòè íàáëþäàëèñü âñèëüíûõ ìàãíèòíûõ ïîëÿõ â ðÿäå êâàçèîäíîìåðíûõñîåäèíåíèé: â ñïèíîâûõ öåïî÷êàõ ñïèíà S = 1 [1℄,îðãàíè÷åñêèõ ñïèíîâûõ ëåñòíèöàõ [2℄ è ò. ä.Ñ ïîìîùüþ òåîðåìû Ëèáà�Øóëüöà�Ìàòòèñà [3℄â ðàáîòå [4℄ áûëî ïîëó÷åíî îáùåå óñëîâèå ñóùåñòâî�âàíèÿ ïëàòî íàìàãíè÷åííîñòè~S �m 2 Z; (1)ãäå ~S è m � ñîîòâåòñòâåííî ñóììà ñïèíîâ ïî âñåìóçëàì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè è íàìàãíè÷åííîñòü íàïåðèîä (íàìàãíè÷åííîñòü ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè).Ôåððèìàãíèòíûå ñïèíîâûå öåïî÷êè çàíè�ìàþò îñîáîå ìåñòî ñðåäè óïîìÿíóòûõ ñèñòåì.Ñðåäè ðåàëüíûõ ïðîòîòèïîâ òàêèõ ñîåäèíå�íèé ñëåäóåò îòìåòèòü áèìåòàëëè÷åñêèå öåïî÷êèMCu(pbaOH)(H2O)32H2O [5℄ M = Mn (S = 5=2),*E-mail: alexander.ov
hinnikov�usu.ru

Fe (S = 2), Co (S = 3=2), Ni (S = 1). Ìåòîäàìèñîâðåìåííîãî ñèíòåçà óäàëîñü ðåàëèçîâàòü íîâûéêëàññ êâàçèîäíîìåðíûõ �åððèìàãíåòèêîâ � ìå�òàëë-îðãàíè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ ñ îáùåé �îðìóëîé[Mn(hfa
)2BNOR℄ (R = H, F, Cl, Br) [6℄.Îäíîìåðíûå �åððèìàãíåòèêè, â òîì ÷èñëå ìå�òàëë-îðãàíè÷åñêèå, îáëàäàþò ðÿäîì èíòåðåñíûõ òåð�ìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ. Áëàãîäàðÿ ñóùåñòâîâà�íèþ îïòè÷åñêîé ùåëè â ñïåêòðå âîçáóæäåíèé, îíèíàïîìèíàþò àíòè�åððîìàãíåòèêè ñ öåëûì ñïèíîìïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ, â òî âðåìÿ êàê áëàãî�äàðÿ ñóùåñòâîâàíèþ ñïîíòàííîé íàìàãíè÷åííîñòè,ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ îíè îáëàäàþò ñâîéñòâàìè,òèïè÷íûìè äëÿ �åððîìàãíåòèêîâ [7; 8℄.Êâàíòîâàíèå íàìàãíè÷åííîñòè äëÿ îäíîìåðíûõ�åððèìàãíåòèêîâ ðàññìàòðèâàëîñü äîâîëüíî èíòåí�ñèâíî íà ïðèìåðå ìîäåëè (1; 1=2). Ìîäåëü îáíàðóæè�âàåò ïëàòî â êðèâîé íàìàãíè÷èâàíèÿ îñíîâíîãî ñî�ñòîÿíèÿ. Îäíàêî ñóùåñòâîâàíèå ýòîãî ïëàòî ìîæåòáûòü îáúÿñíåíî êëàññè÷åñêèì îáðàçîì çà ñ÷åò ñóùå�ñòâîâàíèÿ îïòè÷åñêîé ùåëè â ñïåêòðå ýëåìåíòàðíûõâîçáóæäåíèé (êëàññè÷åñêîå ïëàòî) [9℄. Â ðàáîòå [7℄áûëî îòìå÷åíî, ÷òî â êâàíòîâûõ �åððèìàãíåòèêàõ,680
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O�èñ. 1. Ñòðóêòóðà ñïèíîâîé öåïî÷êè ñîåäèíåíèÿ[Mn(hfa
)2BNOR℄ñîñòîÿùèõ èç äâóõ ñîðòîâ ñïèíîâ (S; s), êàæäûé èçêîòîðûõ áîëüøå 1=2, âîçìîæíî ïîÿâëåíèå ïëàòî äðó�ãîãî ðîäà (êâàíòîâûõ) ñ íàìàãíè÷åííîñòüþm = S � s+ 1; S � s+ 2; : : : ; S + s� 1;âîçíèêíîâåíèå êîòîðûõ íå ìîæåò áûòü îáúÿñíåíîíè â êëàññè÷åñêîé ìîäåëè Èçèíãà, íè â êëàññè÷å�ñêîé ìîäåëè �åéçåíáåðãà. Áèìåòàëëè÷åñêèå ñîåäèíå�íèÿ MCu(pbaOH)(H2O)32H2O íå ãîäÿòñÿ äëÿ ïîèñêàêâàíòîâûõ ïëàòî, òàê êàê ñïèí ìåäè S(Cu) = 1=2.Ìåòàëë-îðãàíè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ � áîëåå ïåðñïåê�òèâíûå îáúåêòû äëÿ ïîèñêà êâàíòîâûõ ïëàòî.Äëÿ îïèñàíèÿ ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ ñîåäèíåíèé[Mn(hfa
)2BNOR℄ (ðèñ. 1) ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíàìîäåëü �åððèìàãíåòèêà, ñîñòîÿùåãî èç äâóõ ñîðòîâñïèíîâ (5=2; 1). Òàêîå ïðèáëèæåíèå îïðàâäàíî, êî�ãäà �åððîìàãíèòíîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ñïèíà�ìè NO-ãðóïï (s = 1=2) äîñòàòî÷íî âåëèêî è èõ ìîæ�íî ðàññìàòðèâàòü âìåñòå êàê îäèí ñïèí s = 1 [10℄.Ñîãëàñíî óñëîâèþ (1) ïëàòî íàìàãíè÷åííîñòèMðåàëèçóåòñÿ ïðè óñëîâèè Smax (1�M) 2 Z, ãäåSmax � ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå ñïèíà íà ýëåìåíòàð�íóþ ÿ÷åéêó (Smax = 7=2), à íàìàãíè÷åííîñòü Míîðìèðîâàíà íà çíà÷åíèå ñâîåãî íàñûùåíèÿ �1. Òà�êèì îáðàçîì, ìîæíî îæèäàòü ïëàòî íàìàãíè÷åííî�ñòè ïðèM = 3=7, ñîîòâåòñòâóþùåå îñíîâíîìó ñîñòî�ÿíèþ (êëàññè÷åñêîå ïëàòî), ïðè M = 5=7 (÷àñòè÷íîïîëÿðèçîâàííîå ñîñòîÿíèå èëè êâàíòîâîå ïëàòî) èM = 1 (ïîëíîñòüþ ïîëÿðèçîâàííîå ñîñòîÿíèå).Öåëü äàííîé ðàáîòû � èññëåäîâàòü âîçìîæíîñòüðåàëèçàöèè êâàíòîâîãî ïëàòî íàìàãíè÷åííîñòè âðàìêàõ ìîäåëè îäíîìåðíîãî êâàíòîâîãî �åððèìàã�íåòèêà (5=2; 1). ×òîáû ó÷åñòü ïðè ðàñ÷åòå íàìàã�íè÷åííîñòè ñóùåñòâîâàíèå ñèëüíî ðàçâèòûõ êâàíòî�âûõ �ëóêòóàöèé, âî âòîðîì ðàçäåëå áóäåò èñïîëü�çîâàí ìåòîä äèñêðåòíîãî êîíòèíóàëüíîãî èíòåãðè�ðîâàíèÿ (DPIR) [11℄, êîòîðûé ïîçâîëÿåò ïðåîáðà�çîâàòü èñõîäíûé îäíîìåðíûé êâàíòîâûé ñïèíîâûéãàìèëüòîíèàí â äâóìåðíûé êëàññè÷åñêèé, ñîãëàñíî

îáîáùåííîé �îðìóëå Òðîòòåðà [12℄, èñïîëüçóåìîéäëÿ ÷èñëåííûõ èññëåäîâàíèé ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî.Â ðàáîòå [7℄ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî èìåííî êëàññè÷å�ñêàÿ êàðòèíà (ñïèí-âîëíîâûå âîçáóæäåíèÿ íà �îíåíååëåâñêîãî óïîðÿäî÷åíèÿ), à íå âîçáóæäåíèÿ ñ ðàç�ðóøåíèåì ñèíãëåòíûõ ñâÿçåé (VBS-ñîñòîÿíèé) [13℄áîëåå ïîäõîäèò äëÿ îáúÿñíåíèÿ ïðèðîäû íà÷àëü�íîãî ïëàòî. Ñ òî÷êè çðåíèÿ ñïèí-âîëíîâîé òåîðèèíàìàãíè÷åííîñòü îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ íà ÿ÷åéêó(m = 3=2) êàê �óíêöèÿ ïðèëîæåííîãî ïîëÿ h óâåëè�÷èâàåòñÿ íà åäèíèöó, êîãäà ïîëå äîñòèãàåò çíà÷åíèÿùåëè àíòè�åððîìàãíèòíûõ âîçáóæäåíèé �. Ïîýòî�ìó â òðåòüåì è ÷åòâåðòîì ðàçäåëàõ áóäåò ïðîâåäåíðàñ÷åò ýòîé âåëè÷èíû ÷èñëåííûì ìåòîäîì ðåêóð�ñèè [14; 15℄ è ìåòîäîì ìàòðè÷íûõ ïðîèçâåäåíèé [16℄.2. �ÀÑ×ÅÒ ÍÀÌÀ�ÍÈ×ÅÍÍÎÑÒÈÎäíîìåðíàÿ êâàíòîâàÿ �åððèìàãíèòíàÿ öåïî÷�êà, ñîñòîÿùàÿ èç äâóõ ñîðòîâ ñïèíîâ S = 5=2 è s = 1,ïîìåùåííàÿ âî âíåøíåå ìàãíèòíîå ïîëå h, îïèñûâà�åòñÿ ãåéçåíáåðãîâñêèì ãàìèëüòîíèàíîìH = J NXi=1 [(Si � si)+ (si � Si+1)℄ +h NXi=1 [Szi +szi ℄ ; (2)ãäå N � ïîëíîå ÷èñëî ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê â ñèñòå�ìå, J > 0 � èíòåãðàë àíòè�åððîìàãíèòíîãî îáìåí�íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Â ñâÿçè ñ âûáîðîì ãàìèëüòî�íèàíà (2) îòìåòèì, ÷òî ãëàâíîé îñîáåííîñòüþ îä�íîìåðíûõ �åððèìàãíåòèêîâ ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå äàëü�íåãî ïîðÿäêà ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå, ñóùåñòâóþ�ùåãî ïðè ñèëüíî ðàçâèòûõ êâàíòîâûõ �ëóêòóàöè�ÿõ. Ïðèìåíèòåëüíî ê ýòèì ñèñòåìàì ñïèí-âîëíîâîåîïèñàíèå ñâîéñòâ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ äàåò äîñòà�òî÷íî õîðîøèå ðåçóëüòàòû, êîòîðûå, îäíàêî, ìî�ãóò áûòü óòî÷íåíû âàðèàöèîííûì ìåòîäîì ìàò�ðè÷íûõ ïðîèçâåäåíèé, ó÷èòûâàþùèì îáðàçîâàíèåVBS-ñîñòîÿíèé [10℄. Ýòî îïðåäåëÿåò ðàçíèöó ìåæäóîäíîìåðíûìè �åððèìàãíåòèêàìè è àíòè�åððîìàã�íåòèêàìè, â êîòîðûõ �ëóêòóàöèè ðàçðóøàþò äàëü�íèé ïîðÿäîê è ñïèí-âîëíîâàÿ òåîðèÿ ñòàíîâèòñÿíåïðèåìëåìîé. Ñ òåîðåòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ äëÿàíòè�åððîìàãíåòèêîâ 
 öåëûì ñïèíîì, ïðåæäå âñå�ãî S = 1, óäîáíåå ðàññìàòðèâàòü îáîáùåíèå ãåé�çåíáåðãîâñêîãî ãàìèëüòîíèàíà, ó÷èòûâàþùåå áèêâà�äðàòè÷íûé îáìåí,H =Xi h(Si � Si+1)� � (Si � Si+1)2i : (3)Òàêîå ðàññìîòðåíèå, ÿâëÿÿñü ìåíåå ðåàëèñòè÷íûì,íàèáîëåå ÿâíî äåìîíñòðèðóåò âîçìîæíîñòü ðåàëèçà�681



È. �. Áîñòðåì, À. Ñ. Áîÿð÷åíêîâ, À. À. Êîíîâàëîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 3 (9), 2003öèè â êà÷åñòâå îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ àíòè�åððîìàã�íåòèêà VBS-ñîñòîÿíèÿ ñ ñèíãëåòíûìè ñâÿçÿìè (íà�ïðèìåð, AKLT-ìîäåëü ïðè � = �1=3), íå íàðóøàþ�ùåãî òðàíñëÿöèîííîé ñèììåòðèè è õàðàêòåðèçóåìî�ãî ýêñïîíåíöèàëüíûì ïîâåäåíèåì êîððåëÿöèîííûõ�óíêöèé è ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëüþ íàä îñíîâíûì ñî�ñòîÿíèåì. Êðîìå òîãî, ïðè çíà÷åíèè � = 1 òàêàÿìîäåëü ìîæåò áûòü ðåøåíà òî÷íî [17℄. Êà÷åñòâåííàÿêàðòèíà ýâîëþöèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ìîäåëè àíòè��åððîìàãíåòèêà ñî ñïèíîì S = 1 ñ áèêâàäðàòè÷íûìîáìåíîì, ïðåäëîæåííàÿ À��ëåêîì [18℄, áûëà ïîä�òâåðæäåíà ÷èñëåííûì èññëåäîâàíèåì ìåòîäîì Ìîí�òå-Êàðëî [19℄, ðàñ÷åòîì ñïåêòðà íèçêîëåæàùèõ âîç�áóæäåíèé ìåòîäîì ìàòðè÷íûõ ïðîèçâåäåíèé [20℄ èêðèâûõ íàìàãíè÷èâàíèÿ, îáíàðóæèâàþùèõ îñîáåí�íîñòü òèïà ¾èçëîì¿ â ïðîìåæóòî÷íûõ ïîëÿõ [21℄.Ïîñêîëüêó ïðè èçó÷åíèè ñâîéñòâ îñíîâíîãî ñî�ñòîÿíèÿ �åððèìàãíèòíîé öåïî÷êè óêàçàííûå ïðèí�öèïèàëüíûå òðóäíîñòè íå âîçíèêàþò, åå îïèñàíèå âðàìêàõ ãåéçåíáåðãîâñêîãî ãàìèëüòîíèàíà îêàçûâàåò�ñÿ ïðèåìëåìûì è ðåàëèñòè÷íûì.Îòìåòèì, ÷òî ðàçáèåíèå âçàèìîäåéñòâèé íàâíóòðèáëî÷íûå (Hi;i) è ìåæáëî÷íûå (Hi;i+1) ÿâ�ëÿåòñÿ èñêóññòâåííûì, ïîýòîìó äëÿ äàëüíåéøåãîðàññìîòðåíèÿ óäîáíî ïåðåïèñàòü èñõîäíûé ãàìèëü�òîíèàí â ñëåäóþùåé �îðìå:H = 2NXi=1 12 �s+i S�i+1 + s�i S+i+1�+ sziSzi+1 ++ h2 �szi + Szi+1� = 2NXi=1 Hi;i+1;ãäå èñõîäíûé ãàìèëüòîíèàí (2) ïðåäñòàâëåí â âè�äå ñóììû ¾äâóõ÷àñòè÷íûõ¿ îïåðàòîðîâ Hi;i+1. Êî�ãäà ãàìèëüòîíèàí (2) ñòàíîâèòñÿ ñóììîé îïåðàòîðîâHi;i+1, äâà òàêèõ îïåðàòîðà ñîäåðæàòñÿ â îäíîé ýëå�ìåíòàðíîé ÿ÷åéêå.Îöåíèì ñòàòèñòè÷åñêóþ ñóììó èñõîäíîé ñèñòå�ìû: Z = Tr �e��H� =Xu hu j exp(��H)j ui ;ãäå � = 1=kBT . Ïîñêîëüêó ïðÿìàÿ äèàãîíàëèçà�öèÿ ãàìèëüòîíèàíà � íåðåàëèçóåìàÿ çàäà÷à, ìûèñïîëüçóåì òàê íàçûâàåìîå ïðåäñòàâëåíèå äèñ�êðåòíîãî êîíòèíóàëüíîãî èíòåãðèðîâàíèÿ (DPIR).Îñíîâíàÿ èäåÿ ýòîãî ìåòîäà � ïåðåâîä êâàíòîâîãîñïèíà êàæäîãî óçëà â p-êîìïîíåíòíûé âåêòîðu = (u1; u2; : : : ; up), ãäå p!1. Êàæäàÿ êîìïîíåíòàut (t = 1; 2; : : : ; p) åñòü êëàññè÷åñêàÿ ñïèíîâàÿ ïåðå�ìåííàÿ � ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ

îïåðàòîðîâ, ò. å. u = 0;�1 äëÿ sz è u = �5=2,�3=2, �1=2 äëÿ Sz. Ââåäåíèå äîïîëíèòåëüíîéðàçìåðíîñòè, îïðåäåëÿåìîé ïàðàìåòðîì p, ïðåä�ñòàâëÿåò êâàíòîâóþ íåîïðåäåëåííîñòü ñîçäàíèåìðåïëèê èñõîäíîé ïåðåìåííîé. Êâàíòîâûé ñïèíîâûéãàìèëüòîíèàí òðàíñ�îðìèðóåòñÿ â êëàññè÷åñêèé,òîãäàZ =Xu hu j"2NYi=1 exp���Hi;i+1p �#p j ui ==Xu(1)Xu(2) : : :Xu(p) pYt=1 2NYi=1hu(t)i u(t)i+1j �� exp���Hi;i+1p � ju(t+1)i u(t+1)i+1 i:ÌàòðèöàQ = hu(t)i u(t)i+1j exp���Hi;i+1p � ju(t+1)i u(t+1)i+1 iðàçáèâàåòñÿ íà ïîäáëîêè, ñâÿçûâàþùèå ñîñòîÿíèÿ ñîäèíàêîâîé ïîëíîé ïðîåêöèåé u(t)i + u(t)i+1 íà ÿ÷åéêó.Âû÷èñëÿÿ ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ ýòèõ ìàòðèö, ïîëó�÷àåì â ïðåäåëå p!1�1 = 1 + 7sz � 5yz; �2 = 1� 7sz � 5yz;u(t)i + u(t)i+1 = �72 ;�3 = 1� 5sz � 5yz; �4 = 1� 5sz + 2yz;u(t)i + u(t)i+1 = 52 ;�5 = 1 + 5sz � 5yz; �6 = 1 + 5sz + 2yz;u(t)i + u(t)i+1 = �52 ;�7 = 1� 3sz � 5yz; �8 = 1� 3sz + 2yz;�9 = 1� 3sz + 7yz; u(t)i + u(t)i+1 = 32 ;�10 = 1 + 3sz � 5yz; �11 = 1 + 3sz + 2yz;�12 = 1 + 3sz + 7yz; u(t)i + u(t)i+1 = �32 ;�13 = 1� sz � 5yz; �14 = 1� sz + 2yz;�15 = 1� sz + 7yz; u(t)i + u(t)i+1 = 12 ;�16 = 1 + sz � 5yz; �17 = 1 + sz + 2yz;682



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 3 (9), 2003 Ê âîïðîñó î êâàíòîâîì ïëàòî íàìàãíè÷åííîñòè : : :�18 = 1 + sz + 7yz; u(t)i + u(t)i+1 = �12 ;ãäå s = �h=4, y = �=2, z = 1=p. Ïîñêîëüêó èñõîä�íàÿ êâàíòîâàÿ ìîäåëü ñâåëàñü ê êëàññè÷åñêîé äâó�ìåðíîé ìîäåëè, ìîæíî èñïîëüçîâàòü ïðèáëèæåíèåäâîéíûõ öåïî÷åê (DCA) [22℄, êîãäà äâóìåðíàÿ ñèñ-òåìà ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå ïàðàëëåëüíûõ äâîéíûõöåïî÷åê âî âíåøíåì ý��åêòèâíîì ïîëå ~h. Ïðè ýòîìñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà ñ÷èòàåòñÿ òî÷íî âäîëü ¾�èê�òèâíîãî¿ íàïðàâëåíèÿ p è â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãîïîëÿ âäîëü íàïðàâëåíèÿ â ðåàëüíîì ïðîñòðàíñòâåZ = Z2NDCA; Z2NDCA = limp!1 18Xi=1 �pi :Íåïîñðåäñòâåííîå âû÷èñëåíèå äàåòZDCA = �exp�� 52T �+ exp� 1T �+ exp� 72T ���� 
h ~h4T !+ 
h 3~h4T !!++�exp�� 52T �+ exp� 1T �� 
h 5~h4T !++ exp�� 52T � 
h 7~h4T ! :Ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ íà ÿ÷åéêó f = F=N = �2T �� lnZDCA. Íàìàãíè÷åííîñòü íà ÿ÷åéêó îïðåäåëÿåò�ñÿ âûðàæåíèåìm = ��f�h = 12 h (exp (�5=2T) + exp (1=T )++ exp (7=2T))�sh�~h=4T�+ 3 sh�3~h=4T��++ 5 (exp (�5=2T) + exp (1=T )) sh�5~h=4T�++ 7 exp (�5=2T) sh�7~h=4T�i�� h (exp (�5=2T) + exp (1=T ) + exp (7=2T)) �� �
h�~h=4T�+ 
h�3~h=4T��++ (exp (�5=2T) + exp (1=T ))�� 
h�5~h=4T�+ exp (�5=2T) sh�7~h=4T�i�1 (4)

Ñîîòâåòñòâóþùèå çàâèñèìîñòè m(h), ðàññ÷èòàí�íûå ïî �îðìóëå (4) ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ,ïðèâåäåíû íà ðèñ. 2. Êàê è ñëåäîâàëî îæèäàòü, ðàñ�÷åò ïîêàçûâàåò ñîñóùåñòâîâàíèå â ðàññìàòðèâàåìîéìîäåëè êëàññè÷åñêîãî è êâàíòîâîãî ïëàòî.Ìîæíî ïðåäëîæèòü ñëåäóþùóþ êà÷åñòâåííóþèíòåðïðåòàöèþ ïîëó÷åííîé çàâèñèìîñòè, îïèðàÿñüíà ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèé îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿñìåøàííûõ �åððèìàãíèòíûõ öåïî÷åê äëÿ îáùåãî(S; s) [23℄ è ÷àñòíûõ ñëó÷àåâ (3=2; 1) è (2; 1) [24℄, ãäåêàæäûé ñïèí áîëüøå 1=2, â çàâèñèìîñòè îò âíåøíå�ãî ïîëÿ h, à òàêæå èñïîëüçóÿ àíàëèç îñíîâíîãî ñîñ-òîÿíèÿ öåïî÷êè (5=2; 1) [10℄. Ïðîöåññ íàñûùåíèÿ íà�ìàãíè÷åííîñòè ñîîòâåòñòâóåò ñõåìå, ïðåäñòàâëåííîéíà ðèñ. 3. Íà÷àëüíîå ïëàòî ñ m = 3=2 ñîîòâåòñòâóåòñîñòîÿíèþ ñ íàðóøåííîé òðàíñëÿöèîííîé ñèììåòðè�åé ñ äâóìÿ ñèíãëåòíûìè ñâÿçÿìè è íåñêîìïåíñèðî�âàííûì ñïèíîì S = 3=2, êîòîðûé îòâå÷àåò çà âîç�íèêíîâåíèå ñïèí-âîëíîâîé ¾�åððîìàãíèòíîé¿ âåòâèâîçáóæäåíèé [8℄ (ðèñ. 3a). Íà÷àëüíîå ïëàòî íà÷èíà�åò ðàçðóøàòüñÿ ïðè íåêîòîðîì êðèòè÷åñêîì çíà÷å�íèè ïîëÿ H
1 çà ñ÷åò ðàçðûâà îäíîé ñèíãëåòíîé ñâÿ�çè â áëîêå ñ îáðàçîâàíèåì òðèïëåòà. Ýòî ïðèâîäèò ê÷àñòè÷íî ïîëÿðèçîâàííîé �àçå ñ îäíîé ñèíãëåòíîéñâÿçüþ, êîòîðîé ñîîòâåòñòâóåò ïëàòî íàìàãíè÷åííî�ñòè m = 5=2 (ðèñ. 3á ). Ïåðåõîä ê íàìàãíè÷åííîñòèíàñûùåíèÿ m = 7=2 ïðîèñõîäèò ïðè ïîëíîì ðàçðó�øåíèè îñòàâøèõñÿ ñèíãëåòíûõ ñâÿçåé (ðèñ. 3â).Òàêàÿ ýâîëþöèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ïîçâîëÿ�åò îáúÿñíèòü óñïåõ ëèíåéíîé ñïèí-âîëíîâîé òåîðèèâ îáúÿñíåíèè ñâîéñòâ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ è íèç�êîëåæàùèõ âîçáóæäåíèé. Êëàññè÷åñêàÿ êàðòèíà �ñïèí-âîëíîâûå âîçáóæäåíèÿ íàä íååëåâñêèì óïîðÿ�äî÷åíèåì � îêàçûâàåòñÿ àäåêâàòíîé [25℄, â òî æåâðåìÿ îíà ñòàíîâèòñÿ íåïðèåìëåìîé äëÿ îïèñàíèÿîïòè÷åñêîé ìîäû âîçáóæäåíèé, ãäå îïðåäåëÿþùóþðîëü èãðàþò ëîêàëüíûå ñèíãëåò-òðèïëåòíûå âîçáóæ�äåíèÿ. Âåëè÷èíà îïòè÷åñêîé ùåëè � = 3J îêàçû�âàåòñÿ ñèëüíî çàíèæåííîé ïî ñðàâíåíèþ ñ ÷èñëåí�íûì ðåçóëüòàòîì è çíà÷åíèåì, ïîëó÷åííûì ìåòîäîììàòðè÷íûõ ïðîèçâåäåíèé, ó÷èòûâàþùèì ëîêàëüíûåêâàíòîâûå �ëóêòóàöèè. Îïòè÷åñêàÿ ìîäà âîçáóæäå�íèé, èìåíóåìàÿ äàëåå àíòè�åððîìàãíèòíîé, �îðìè�ðóåòñÿ òàê æå, êàê â îäíîìåðíûõ àíòè�åððîìàãíå�òèêàõ öåëîãî ñïèíà (â ÷àñòíîñòè S = 1) ñ õàëäåé�íîâñêîé ùåëüþ, îòëè÷àþùèõñÿ îò àíòè�åððîìàãíå�òèêîâ ïîëóöåëîãî ñïèíà ñ áåñùåëåâûìè âîçáóæäåíè�ÿìè è ëèíåéíîé k-çàâèñèìîñòüþ [20℄.Òàêèì îáðàçîì, ñ òåîðåòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿèññëåäîâàíèå êðèâîé íàìàãíè÷èâàíèÿ îêàçûâàåòñÿî÷åíü âàæíûì, ïîñêîëüêó êðèâàÿ m(h), îòðàæàÿñòðîåíèå îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ â êîíå÷íûõ ïîëÿõ, ñî�683
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�èñ. 2. Êðèâûå íàìàãíè÷åííîñòè m öåïî÷êè (5=2; 1) â çàâèñèìîñòè îò ïðèëîæåííîãî âíåøíåãî ïîëÿ h ïðè ðàçíûõòåìïåðàòóðàõ T : 0:05J (à), 0:1J (á ), 0:15J (â), 0:4J (ã), 0:7J (ä), 1:0J (å)äåðæèò èí�îðìàöèþ î âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèÿõ âíóëåâîì ïîëå.3. ×ÈÑËÅÍÍÛÉ �ÀÑ×ÅÒ×òîáû ïîëó÷èòü àêóñòè÷åñêóþ è îïòè÷åñêóþ âåò�âè âîçáóæäåíèé â íóëåâîì âíåøíåì ïîëå, ðàññ÷èòà�åì äèíàìè÷åñêèé ñòðóêòóðíûé �àêòîð
S�+ (k; !) =Xn ��
n ��S�k +s�k �� 0���2 Æ (!� (En�E0)) ;S+� (k; !) =Xn ��
n ��S+k +s+k �� 0���2 Æ (!� (En�E0))ñîîòâåòñòâåííî äëÿ �åððî- è àíòè�åððîìàãíèòíîéâåòâåé âîçáóæäåíèé. Çäåñü jni � ñîáñòâåííîå ñîñòîÿ�íèå ãàìèëüòîíèàíà, îòâå÷àþùåå ýíåðãèè En, è E0 �ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, èìåþùåãî, ñîãëàñíîòåîðåìå Ëèáà�Ìàòòèñà [26℄, ñïèí (S � s)N . Äëÿ ïî�ëó÷åíèÿ ýòîãî ñîñòîÿíèÿ íåîáõîäèìî äèàãîíàëèçèðî�684



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 3 (9), 2003 Ê âîïðîñó î êâàíòîâîì ïëàòî íàìàãíè÷åííîñòè : : :
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�èñ. 3. Ñõåìàòè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñïèíîâîé �åððèìàãíèòíîé öåïî÷êè (5=2; 1) â çàâèñè-ìîñòè îò âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Ñòðåëêà îáîçíà÷àåò ñïèí 1=2. Øòðèõîâàÿ (ñïëîøíàÿ) ëèíèÿ ñîîòâåòñòâóåòîáðàçîâàíèþ ñèíãëåòíîé (òðèïëåòíîé) ïàðû. Îâàëàìè ïðåäñòàâëåíà îïåðàöèÿ ïîñòðîåíèÿ ñïèíà 5=2 èëè 1 ïóòåìñèììåòðèçàöèè ïÿòè (îäíîãî) ñïèíîâ âíóòðèâàòü èñõîäíûé ãàìèëüòîíèàí (2) êîíå÷íîé öåïî÷êè ñïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè, èñïîëüçóÿ,íàïðèìåð, ðåñòàðòîâûé ìåòîä Ëàíöîøà.Ïîñêîëüêó ïîëíàÿ íàìàãíè÷åííîñòü M == Pj Szj + szj ÿâëÿåòñÿ ñîõðàíÿþùåéñÿ âåëè÷èíîé,ìîæíî äèàãîíàëèçèðîâàòü ãàìèëüòîíèàí (2) âêàæäîì ïîäïðîñòðàíñòâå ñ �èêñèðîâàííûì çíà÷å�íèåì M . Òàê, ïðè ðàáîòå ñ îñíîâíûì ñîñòîÿíèåìöåïî÷êè äëèíîé N = 7 óçëîâ, âìåñòî ïðèáëèçè�òåëüíî 6:12 � 108 ñîñòîÿíèé ïîëíîãî ãàìèëüòîíèàíàìû èìååì äåëî ñ ñîñòîÿíèÿìè ïîäïðîñòðàíñòâàN(S � s) ðàçìåðíîñòè ïðèáëèçèòåëüíî 5:54 � 106.Ïîäïðîñòðàíñòâî, ñîîòâåòñòâóþùåå àêóñòè÷å�ñêîé ìîäå âîçáóæäåíèé, èìååò íàìàãíè÷åííîñòüM = N(S � s) � 1, îïòè÷åñêîé ìîäå ñîîòâåòñòâóåòïîëíàÿ íàìàãíè÷åííîñòü öåïî÷êè M = N(S� s)+1.Âûðàæàåì äèíàìè÷åñêèé ñòðóêòóðíûé �àêòîð÷åðåç ñîîòâåòñòâóþùóþ �óíêöèþ �ðèíà,S��� (k; !) = � 1� ImG��� (k; !) ;� = �1 è �� = ��, êîòîðàÿ îïðåäåëÿåòñÿ êàê öåïíàÿäðîáü

G��� (k; !) = 
0 ���S���k + s���k� (s�k + S�k )�� 0�! � a0 � b21! � a1 � b22! � a2 � : : : ;è ãäå êîý��èöèåíòû an = hfn jH j fni = hfnjfni,b2n = hfnjfni = hfn�1jfn�1i, b0 = 0 îïðåäåëÿþòñÿ ÷å�ðåç íàáîð îðòîãîíàëüíûõ ñîñòîÿíèéjfn+1i = H jfni � an jfni � b2n jfn�1i ;jf0i = (s�k + S�k ) j0i :Ïðè ðåàëèçàöèè ìåòîäà íà÷àëüíîå ñîñòîÿ�íèå âûáèðàëîñü êàê ñîñòîÿíèå íèçøåé ýíåðãèèñ êâàíòîâûì ÷èñëîì M = N (S � s). Ôóðüå-îá-ðàçû ñïèíîâûõ îïåðàòîðîâ îïðåäåëÿþòñÿ ñî�îòíîøåíèÿìè S�k = N�1=2 Pj eik(j�1=4)S�j ,s�k = N�1=2 Pj eik(j+1=4)s�j .Ýíåðãèÿ ýëåìåíòàðíûõ âîçáóæäåíèé íàõîäèëàñüïî ïîëîæåíèþ ìàêñèìóìà ñïåêòðàëüíîé èíòåíñèâíî�ñòè. �åçóëüòàòû ìåòîäà ðåêóðñèè ïðåäñòàâëåíû íàðèñ. 4 äëÿ âûäåëåííûõ çíà÷åíèé âîëíîâîãî âåêòîðàk = 2�m=N , m = 0; 1; : : : ; n � 1. Ïðåäñòàâëåííûåòî÷êè ïîëó÷åíû íà öåïî÷êàõ äëèíîé N = 4; 5; 6; 7.685



È. �. Áîñòðåì, À. Ñ. Áîÿð÷åíêîâ, À. À. Êîíîâàëîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 3 (9), 2003Çàâèñèìîñòü ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ íà ýëå-ìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó E0=JN îò äëèíû öåïî÷êè N âìåòîäå ðåêóðñèèN 3 4 5 6 7E0=J �5:9281�5:9161�5:9141�5:9135�5:9133
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k�èñ. 4. Äèñïåðñèîííûå êðèâûå �åððîìàãíèòíîé èàíòè�åððîìàãíèòíîé âåòâåé ýëåìåíòàðíûõ âîçáóæ-äåíèé. �åçóëüòàòû ñïèí-âîëíîâîé òåîðèè áåç ó÷å-òà âçàèìîäåéñòâèÿ ñïèíîâûõ âîëí [25℄ è ñ ó÷åòîìèõ âçàèìîäåéñòâèÿ [27℄ èçîáðàæåíû ñîîòâåòñòâåí-íî ñïëîøíîé è øòðèõîâîé ëèíèÿìè. �àñ÷åò ìåòî-äîì ìàòðè÷íûõ ïðîèçâåäåíèé íà áàçèñå 2� 2 ïîêà-çàí êðóæêàìè, êâàäðàòàìè îòìå÷åíû çíà÷åíèÿ, ïî-ëó÷åííûå ìåòîäîì ðåêóðñèèÄëÿ äàííîé ñèñòåìû ìåòîä ðåêóðñèè îáíàðóæè�âàåò î÷åíü áûñòðóþ ñõîäèìîñòü ê òåðìîäèíàìè÷å�ñêîìó ïðåäåëó. Â òàáëèöå ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû äëÿýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ íà ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åé�êó êàê �óíêöèè ÷èñëà ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê N . Ïðè�÷èíà òàêîé áûñòðîé ñõîäèìîñòè � ìàëàÿ êîððåëÿöè�îííàÿ äëèíà, ïîðÿäêà ïîñòîÿííîé ðåøåòêè, åå îöåí�êè â ðàçëè÷íûõ ïðèáëèæåíèÿõ ïðèâîäÿòñÿ â ðàáî�òå [10℄. Â ÷èñëåííîì ðàñ÷åòå �îðìà ïëîòíîñòè ñî�ñòîÿíèé ñïèíîâûõ âîçáóæäåíèé äîñòàòî÷íî áûñò-ðî ñòàáèëèçèðóåòñÿ óæå ïðè íåáîëüøèõ çíà÷åíèÿõn. Âåëè÷èíà îïòè÷åñêîé ùåëè îêàçûâàåòñÿ ðàâíîé� � 3:793J , ÷òî çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàåò ðåçóëüòàòñïèí-âîëíîâîé òåîðèè, íî íàõîäèòñÿ â îòëè÷íîì ñî�ãëàñèè ñ åå âàðèàíòîì, ó÷èòûâàþùèì ñïèí-âîëíîâîåâçàèìîäåéñòâèå [27℄.

4. ÌÅÒÎÄ ÌÀÒ�È×ÍÛÕ Ï�ÎÈÇÂÅÄÅÍÈÉÌåòîä ðåíîðìãðóïïû ìàòðèöû ïëîòíîñòè(DMRG), ïðåäëîæåííûé Óàéòîì [28℄, îêàçàëñÿ ÷ðåç�âû÷àéíî ïëîäîòâîðíûì ïðè èññëåäîâàíèè ñâîéñòâîäíîìåðíûõ êâàíòîâûõ ñèñòåì. Îñíîâàííûé íàèäåå ðåíîðìãðóïïû â ðåàëüíîì ïðîñòðàíñòâå ìåòîäDMRG ïîçâîëÿåò ïîñòðîèòü êâàíòîâûå ñîñòîÿíèÿáåñêîíå÷íîé öåïî÷êè ñ íàëîæåííûìè ïåðèîäè÷åñêè�ìè óñëîâèÿìè â âèäå ïðîèçâåäåíèé ñïåöèàëüíîãîâèäà (ìàòðè÷íûõ ïðîèçâåäåíèé), ñîñòàâëåííûõ èçñîñòîÿíèé ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè. Â õîäå ÷èñëåííîéðåàëèçàöèè DMRG-àëãîðèòìà èòåðàöèîííûì îá�ðàçîì ñòðîèòñÿ ïðîåêòîð èç ñîñòîÿíèé îòäåëüíîéÿ÷åéêè íà áàçèñ íîâûõ íèçøèõ ý��åêòèâíûõ ñîñ-òîÿíèé ÿ÷åéêè, ðàñ÷åò íàáëþäàåìûõ íà êîòîðûõäàåò ðåçóëüòàòû òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïðåäåëà. Ïîç�æå â ðàáîòàõ [20℄ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ýòè ñîñòîÿíèÿìîãóò áûòü ïîëó÷åíû ÷åðåç ïðîñòîé âàðèàöèîííûéàíçàö áåç èñïîëüçîâàíèÿ ðåíîðìãðóïïîâîé ïðî�öåäóðû. Â ýòîì ñîñòîèò èäåÿ ìåòîäà ìàòðè÷íûõïðîèçâåäåíèé.Ïðèìåíèòåëüíî ê êâàíòîâûì �åððèìàãíåòèêàììåòîä èñïîëüçîâàëñÿ â îñíîâíîì äëÿ ñïèíîâîé öå�ïî÷êè (1; 1=2). Ê ñîæàëåíèþ, ýòà ìîäåëü íå ïîçâîëÿ�åò ïðîèëëþñòðèðîâàòü âîçìîæíîñòè ìåòîäà ìàòðè÷�íûõ ïðîèçâåäåíèé ââèäó îòíîñèòåëüíî íåáîëüøîãîêîëè÷åñòâà êâàíòîâûõ ñîñòîÿíèé â ìàãíèòíîé ÿ÷åé�êå. Ýòî êàñàåòñÿ, íàïðèìåð, ïðîáëåìû âûáîðà ÷èñ�ëà ý��åêòèâíûõ ñîñòîÿíèé. Â ýòîé ñâÿçè âíà÷àëåáóäåò ïîäðîáíî ðàññìîòðåí ðàñ÷åò ýíåðãèè îñíîâíî�ãî ñîñòîÿíèÿ ñïèíîâîé öåïî÷êè (5=2; 1) ñ èñïîëüçîâà�íèåì ìàòðè÷íûõ ïðîèçâåäåíèé ðàçëè÷íîé ðàçìåðíî�ñòè. 4.1. Ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿÒðàíñëÿöèîííî-èíâàðèàíòíàÿ âîëíîâàÿ �óíê�öèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ öåïî÷êè äëèíîé N ñöèêëè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè ìîæåò áûòüçàïèñàíà â âèäå [16℄j
i = Tr�ĝjj1 ĝjj2 : : : ĝjjN � :Óçåëüíûå ìàòðèöû ĝjji ñòðîÿòñÿ ñëåäóþùèì îáðà�çîì: ĝjji =Xk Cksj Xq;M " k s jq M j # X̂kq jSMii ;686



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 3 (9), 2003 Ê âîïðîñó î êâàíòîâîì ïëàòî íàìàãíè÷åííîñòè : : :ãäå [: : : ℄ � êîý��èöèåíòû Êëåáøà��îðäàíà;jSMii � ñïèíîâàÿ �óíêöèÿ i-é ìàãíèòíîé ÿ÷åé�êè; X̂kq = �T̂ kq �y � áàçèñíûå ìàòðèöû. ÌàòðèöûT̂ kq ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ìàòðè÷íîå ïðåäñòàâëåíèåíåïðèâîäèìûõ òåíçîðíûõ îïåðàòîðîâ ãðóïïû âðà�ùåíèÿ ðàíãà k. Âåëè÷èíà j � ¾ãèïåðñïèí¿ i-éìàãíèòíîé ÿ÷åéêè â ¾ðàñøèðåííîì¿ ïðîñòðàíñòâå,ïðåäñòàâëÿþùåì ñîáîé ïðÿìîå ïðîèçâåäåíèå ìàò�
ðè÷íîãî ïðîñòðàíñòâà è ãèëüáåðòîâà ïðîñòðàíñòâàÿ÷åéêè. Åãî âåëè÷èíà ïðè ïîñòðîåíèè j
i äîëæíàáûòü çàäàíà. Åñëè âñå ÿ÷åéêè ñ÷èòàòü îäèíàêîâûìè,j = S � s, èëè 3=2 â íàøåì ñëó÷àå. Âàðèàöèîííûåêîý��èöèåíòû Cksj îïðåäåëÿþòñÿ èç óñëîâèÿ ìèíè�ìàëüíîñòè ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ. Âîëíîâûå�óíêöèè ìàãíèòíîé ÿ÷åéêè ñòðîÿòñÿ ñòàíäàðòíûìîáðàçîì:jSMi � ����521SM� = XM1M2 24 5=2 1 SM1 M2 M 35 ����52M1� j1M2i ;ãäå âîçìîæíûå çíà÷åíèÿ S = 3=2, 5=2, 7=2. Ïðîáëåìà âûáîðà ìàòðè÷íîãî áàçèñà X̂kq íå èìååò îäíîçíà÷íî�ãî ðåøåíèÿ. �àíã áàçèñíûõ ìàòðèö ðàçìåðíîñòè (N + 1) � (N + 1) ìîæåò ïðèíèìàòü çíà÷åíèÿ îò 0 äî N .Ïî-âèäèìîìó, îïòèìàëüíûé ðàçìåð ìàòðèö äîëæåí îïðåäåëÿòüñÿ äëÿ êàæäîé êîíêðåòíîé çàäà÷è. Íàìè áûëâûïîëíåí ðàñ÷åò ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñïèíîâîé öåïî÷êè (5=2; 1) ñ èñïîëüçîâàíèåì áàçèñà ìàòðèöðàçìåðíîñòåé 2� 2 è 3� 3. Íà áàçèñå ìàòðèö 2� 2 [10℄

ĝ 32 32 = 0BBBBBBB�
 u�r35v!����32 32�� 2p15! ����52 32� 2p3! ����52 52�� 2p5v ����32 12��r 215! ����52 12�  u+r35v!����32 32�+ 2p15! ����52 32�

1CCCCCCCA ; (5)ãäå ââåäåíû îáîçíà÷åíèÿ u = C0;3=23=2 , v = C1;3=23=2 , w = C1;5=23=2 . Ïðè òàêîì âûáîðå áàçèñà ìû ó÷èòûâàåì òîëüêîñîñòîÿíèÿ ìàãíèòíîé ÿ÷åéêè ��32M� è íèçøåå �� 52M�.Îïðåäåëÿÿ òðàíñ�åð-ìàòðèöó Ĝ = �ĝ 32 32�y
 ĝ 32 32 , ýíåðãèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ íà ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêóìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäåE0JN = Tr h�ĝ 32 32 
 S1S2ĝ 32 32� ĜN�1i+Tr h�ĝ 32 32 
 S2ĝ 32 32��ĝ 32 32 
 S1ĝ 32 32� ĜN�2iTr hĜNi ; (6)ãäå çíàê 
 îáîçíà÷àåò âíåøíåå ïðîèçâåäåíèå ìàò�ðèö. Ïîñêîëüêó â âûðàæåíèè (6) ó÷àñòâóþò ñòåïåíèìàòðèöû Ĝ, óäîáíî ïðèâåñòè åå ê æîðäàíîâîé �îð�ìå (Ĝ� íåñèììåòðè÷íàÿ ìàòðèöà). Ê ñ÷àñòüþ, æîð�äàíîâà �îðìà Ĝ îêàçûâàåòñÿ äèàãîíàëüíîé, ÷òî çà�ìåòíî óïðîùàåò âû÷èñëåíèÿ è ïîçâîëÿåò àíàëèòè÷å�ñêè ïðåäñòàâèòü ýíåðãèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ â òåð�ìîäèíàìè÷åñêîì ïðåäåëå N ! 1. Èç ñîîòíîøåíèÿ(6) òàêæå âèäíî, ÷òî ÷èñëî íåçàâèñèìûõ âàðüèðóå�ìûõ ïàðàìåòðîâ ðàâíî äâóì. ×èñëåííàÿ ìèíèìèçà�öèÿ âûðàæåíèÿ äëÿ ýíåðãèè ñèìïëåêñ-ìåòîäîì äàåòñëåäóþùèé ðåçóëüòàò:
E0=N � �5:806Jñ âàðèàöèîííûìè êîý��èöèåíòàìèvu = �0:5798; wu = �0:9131:Ïîëó÷åííîå çíà÷åíèå ýíåðãèè îêàçûâàåòñÿ íåñêîëü�êî âûøå, ÷åì ñëåäóåò èç ìåòîäà ðåêóðñèè. Â áàçèñåìàòðèö 3� 3 ìàòðèöà ĝ èìååò âèä687
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:

Õîòÿ ìàòðèöà ñîäåðæèò ãîðàçäî áîëüøåå ÷èñëî âà�ðüèðóåìûõ ïàðàìåòðîâ� = C1;3=23=2C0;3=23=2 ; � = C2;3=23=2C0;3=23=2 ; 
 = C1;5=23=2C0;3=23=2 ;Æ = C2;5=23=2C0;3=23=2 ; � = C2;7=23=2C0;3=23=2 ;íî òåïåðü â âûðàæåíèå äëÿ g 32 32 âõîäèò âñå ñåìåé�ñòâî âîëíîâûõ �óíêöèé ìàãíèòíîé ÿ÷åéêè.Ïîïûòêà ðàñ÷åòà ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñïîìîùüþ ïðèâåäåíèÿ ìàòðèö Ĝ ê æîðäàíîâîé �îð�ìå â äàííîì ñëó÷àå ïðèâîäèò ê íåïðàâèëüíîìó ðå�çóëüòàòó. Èññëåäîâàíèå ìàòðèöû Ĝ ïîêàçûâàåò, ÷òîîíà èìååò äâà ïî÷òè ñîâïàäàþùèõ ñîáñòâåííûõ çíà�÷åíèÿ, è ýòî ïðèâîäèò ê âûðîæäåíèþ ìàòðèöû ïðå�îáðàçîâàíèÿ, ïðèâîäÿùåé Ĝ ê æîðäàíîâîé �îðìå.Àëüòåðíàòèâîé ÿâëÿåòñÿ ïðÿìîé ðàñ÷åò ïî �îðìó�ëå (6) äëÿ öåïî÷êè êîíå÷íîé äëèíû (N � 200)áåç ïðèâåäåíèÿ ìàòðèöû Ĝ ê äèàãîíàëüíîé �îðìå.Ýòî äàåò äëÿ ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ çíà÷åíèå,áëèçêîå ê ïîëó÷åííîìó ìåòîäîì ðåêóðñèè,E0=N � �5:903J:

Çíà÷åíèÿ âàðüèðóåìûõ êîý��èöèåíòîâ� � 1:90; � � 1:32; 
 � 0:84; Æ � 0:12; � � 0:72:Îòìåòèì, ÷òî âêëàä ñîñòîÿíèÿ ��521 72M� íåëüçÿ ñ÷è�òàòü ïðåíåáðåæèìî ìàëûì. Áûëî òàêæå ðàññ÷èòà�íî çíà÷åíèå ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ â áàçèñåìàòðèö 3� 3, íî áåç ó÷åòà ñîñòîÿíèÿ ��521 72M� (êîý���èöèåíò � ïîëàãàëñÿ ðàâíûì íóëþ, à ïî îñòàëüíûìïàðàìåòðàì ïðîâîäèëàñü ìèíèìèçàöèÿ). Îíî îêàçà�ëîñü ðàâíûì E0=N � �5:840J;÷òî áëèæå ê çíà÷åíèþ, ïîëó÷åííîìó íà áàçèñå ìàò�ðèö 2 � 2. Ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òî ðàçìåð áà�çèñíûõ ìàòðèö äîëæåí áûòü òàêèì, ÷òîáû ìàêñè�ìàëüíî ó÷åñòü âñå ñåìåéñòâî âîëíîâûõ �óíêöèé ìàã�íèòíîé ÿ÷åéêè. Äëÿ àêòèâíî ðàññìàòðèâàâøèõñÿâ ëèòåðàòóðå öåïî÷åê (1; 1=2) áàçèñ ìàòðèö 2 � 2âïîëíå äîñòàòî÷åí. Äëÿ ðàññìàòðèâàåìîé íàìè öå�ïî÷êè (5=2; 1) åãî âûáîð ïîçâîëÿåò îòíîñèòåëüíîïðîñòî ïîëó÷àòü âïîëíå ðàçóìíûå ðåçóëüòàòû. Èñ�ïîëüçîâàíèå æå ðàñøèðåííîãî áàçèñà 3� 3 ïîçâîëÿ�åò ïîëó÷èòü ýíåðãèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñ òî÷íî�ñòüþ, ñðàâíèìîé ñ ÷èñëåííûì ðàñ÷åòîì, ïðàâäà, çàñ÷åò ñóùåñòâåííîãî óñëîæíåíèÿ âû÷èñëåíèé.688
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�èñ. 5. Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñïèíîâîé öåïî÷êè (5=2; 1) ñâîçáóæäåíèåì Ek=0 êàê �óíêöèÿ åå äëèíû N , ðàñ-ñ÷èòàííàÿ ìåòîäîì ìàòðè÷íûõ ïðîèçâåäåíèé íà áà-çèñå ìàòðèö 3 � 3. Ñïëîøíîé ëèíèåé ïîêàçàíà ëè-íåéíàÿ àïïðîêñèìàöèÿ ïîëó÷åííûõ çíà÷åíèé4.2. �àñ÷åò âåëè÷èíû îïòè÷åñêîé ùåëèÏðîñòåéøèé âèä âîëíîâîé �óíêöèè îïòè÷åñêîãîìàãíîíà ñ èìïóëüñîì k áûë ïðåäëîæåí â ðàáîòå [29℄:jki =Xn eikn jni ;jni = Tr fg1 : : : gn�1~gngn+1 : : : gNg :Ìàòðèöà ~g ñòðîèòñÿ äëÿ ñîñòîÿíèÿ ìàãíèòíîé ÿ÷åé�êè ñ ãèïåðñïèíîì j + 1 ( 52 â íàøåì ñëó÷àå).Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ öåïî÷êè ñ âîçáóæäåíèåì îïðåäå�ëÿåòñÿ âûðàæåíèåìEk = hkj Ĥ jkihkjki ; (7)à âåëè÷èíà îïòè÷åñêîé ùåëèw (0) = Ek=0 �NE0; (8)ãäå E0 � ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ. Ïîäðîáíîòåõíèêà ðàñ÷åòà ýíåðãèè â îäíîìàãíîííîì âîçáóæäå�íèè îïèñàíà â ðàáîòàõ [20℄. Âûïîëíåííûé íàìè ðàñ�÷åò íà áàçèñå ìàòðèö ðàçìåðíîñòè 2� 2 äàåò çíà÷å�íèå îïòè÷åñêîé ùåëè w (0) � 3:61527 (â òåðìîäèíà�ìè÷åñêîì ïðåäåëå N !1).�àñ÷åò àíòè�åððîìàãíèòíîé ùåëè íà áàçèñå ìàò�ðèö 3� 3 ïðîâîäèëñÿ íà öåïî÷êàõ äëèíîé îò 5 äî 15ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïðåä�ñòàâëåíû íà ðèñ. 5. Ëèíåéíàÿ çàâèñèìîñòü ïîëíîéýíåðãèè Ek=0 îò N , ñëåäóþùàÿ èç (7), õîðîøî âû�ïîëíÿåòñÿ óæå íà äëèíàõ öåïî÷åê áîëüøå 5 óçëîâ.

Îáðàáîòêà ëèíåéíîé çàâèñèìîñòè ìåòîäîì íàèìåíü�øèõ êâàäðàòîâ äàåò äëÿ îïòè÷åñêîé ùåëè çíà÷åíèåw(0) � 3:7995J;ñîâïàäàþùåå ñ ìåòîäîì ðåêóðñèè ñ òî÷íîñòüþ äîòðåòüåãî çíàêà.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÊàê è ïðåäñêàçûâàëîñü â ðÿäå ðàáîò, ïðîâåäåí�íûé àíàëèç ïîäòâåðæäàåò, ÷òî ìåòàëë-îðãàíè÷åñêèåñîåäèíåíèÿ ÿâëÿþòñÿ ïîäõîäÿùèìè îáúåêòàìè äëÿïîèñêà êâàíòîâîãî ïëàòî íàìàãíè÷åííîñòè. Ìîäåëüêâàíòîâîé �åððèìàãíèòíîé öåïî÷êè (5=2; 1), ïðåä�ëîæåííàÿ äëÿ èõ îïèñàíèÿ, îáíàðóæèâàåò ñîñóùå�ñòâîâàíèå êëàññè÷åñêîãî è êâàíòîâîãî ïëàòî. Çíà�÷åíèå ïåðâîãî êðèòè÷åñêîãî ïîëÿ H
1, ïðè êîòîðîìïðîèñõîäèò ïåðåõîä ñ ïëàòî îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿíà ïëàòî ñ íàìàãíè÷åííîñòüþ 5=2, ïîëó÷åííîå ìå�òîäîì äèñêðåòíîãî êîíòèíóàëüíîãî èíòåãðèðîâàíèÿâ ïðèáëèæåíèè äâîéíûõ öåïî÷åê, áëèæå ê ðåçóëü�òàòó ëèíåéíîé ñïèí-âîëíîâîé òåîðèè (3J) è ìåíü�øå, ÷åì çíà÷åíèå îïòè÷åñêîé ùåëè, íàéäåííîé ìåòî�äîì ðåêóðñèè (3:793J) è ìàòðè÷íûõ ïðîèçâåäåíèé(3:7995J). Çíà÷åíèÿ ïîñëåäíèõ âåëè÷èí ëåæàò áëè�æå ê öåíòðó êâàíòîâîãî ïëàòî (ïðèìåðíî 3:5J�3:6J).Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî ïîëÿ, ïðè êîòîðûõâîçìîæíî íàáëþäàòü êâàíòîâîå ïëàòî íàìàãíè�÷åííîñòè, äîñòàòî÷íî âåëèêè, ïîðÿäêà îáìåííîãîèíòåãðàëà, è ñîñòàâëÿþò ïðèìåðíî 106�107 Ý.Àâòîðû âûðàæàþò ïðèçíàòåëüíîñòü îòäåëó ïà�ðàëëåëüíûõ âû÷èñëåíèé Èíñòèòóòà ìàòåìàòèêè èìåõàíèêè ÓðÎ �ÀÍ è ëè÷íî Ñ.Øàð�ó çà ïðåäîñòàâ�ëåííóþ âîçìîæíîñòü ïðîâåäåíèÿ ÷èñëåííûõ ðàñ÷å�òîâ. Âûðàæàåì òàêæå ïðèçíàòåëüíîñòü Í. Â. Áà�ðàíîâó è Ê. Èíîóå çà îáñóæäåíèå ðÿäà âîïðî�ñîâ, ðàññìîòðåííûõ â ñòàòüå. �àáîòà âûïîëíåíà âðàìêàõ ïðîãðàììû ¾Óíèâåðñèòåòû �îññèè¿ (ãðàíòÓ�.01.01.005), à òàêæå ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêåîäíîãî èç àâòîðîâ (Ñèíèöûíà Â. Å.) �îíäàìè íåêîì�ìåð÷åñêèõ ïðîãðàìì ¾Äèíàñòèÿ¿ è Ìåæäóíàðîäíî�ãî öåíòðà �óíäàìåíòàëüíîé �èçèêè â Ìîñêâå.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. M. Hagiwara, K. Koboyashi, and T.Chihara, J. Phys.So
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