
ÆÝÒÔ, 2005, òîì 128, âûï. 3 (9), ñòð. 549�558  2005
ÄÂÓÌÅ�ÍÛÉ �ÅÉÇÅÍÁÅ��ÎÂÑÊÈÉ ÀÍÒÈÔÅ��ÎÌÀ�ÍÅÒÈÊS = 1 Ñ ÄÂÓÌß ÒÈÏÀÌÈ ÎÁÌÅÍÍÛÕ ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈÉÍÀ �ÅÊÑÀ�ÎÍÀËÜÍÎÉ �ÅØÅÒÊÅ: RSRG- È DMRG-ÀÍÀËÈÇÂ. Å. Ñèíèöûí, À. Ñ. Áîÿð÷åíêîâ, À. Ñ. Îâ÷èííèêîâ *, È. �. ÁîñòðåìÓðàëüñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò620053, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 14 äåêàáðÿ 2004 ã.�àññìîòðåíà àíèçîòðîïíàÿ ãåéçåíáåðãîâñêàÿ ìîäåëü ñïèíà S = 1 íà äâóìåðíîé ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêå(îáðàçîâàííîé èç âçàèìîäåéñòâóþùèõ öåïî÷åê) ñ äâóìÿ òèïàìè àíòè�åððîìàãíèòíûõ âçàèìîäåéñòâèéìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè ìåòîäîì ðåíîðìàëèçàöèîííîé ãðóïïû â ðåàëüíîì ïðîñòðàíñòâå. Èññëåäó-åòñÿ âîïðîñ, êàê ìåæöåïî÷å÷íîå ñïàðèâàíèå ñêàçûâàåòñÿ íà êðèòè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ ìîäåëè, ïîñòðîåíà åå�àçîâàÿ äèàãðàììà. Äëÿ èçîòðîïíîãî ñëó÷àÿ ñ ïîìîùüþ äâóìåðíîãî àëãîðèòìà ðåíîðìãðóïïû ìàòðèöûïëîòíîñòè ðàññ÷èòûâàåòñÿ ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ â çàâèñèìîñòè îò îòíîøåíèÿ ìåæöåïî÷å÷íîãî èâíóòðèöåïî÷å÷íîãî âçàèìîäåéñòâèé.PACS: 05.10.C, 75.50.Ee1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ ïîñëåäíåå äåñÿòèëåòèå ìàãíèòíûå ñèñòåìû ñîñòðóêòóðîé, îáðàçîâàííîé èç âçàèìîäåéñòâóþùèõñïèíîâûõ öåïî÷åê, ÿâëÿþòñÿ ïðåäìåòîì àêòèâíûõèññëåäîâàíèé. Åñëè âåëè÷èíà ìåæöåïî÷íîãî îáìåíàìíîãî ìåíüøå âíóòðèöåïî÷å÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ,òî ïðè äîñòàòî÷íî âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ ýòè ñèñòå�ìû îáëàäàþò ñâîéñòâàìè, ïðèñóùèìè îäíîìåðíûììàãíåòèêàì. Îäíàêî ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðûìàãíèòíîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó öåïî÷êàìè íà÷è�íàåò èãðàòü ñóùåñòâåííóþ ðîëü è îïðåäåëÿåò ìàã�íèòíîå ïîâåäåíèå ñèñòåìû.Â äàííîé ðàáîòå ìû ðàññìàòðèâàåì ìåòîäàìè ðå�íîðìàëèçàöèîííîé ãðóïïû â ðåàëüíîì ïðîñòðàíñòâå(RSRG) è ìàòðèöû ïëîòíîñòè (DMRG) äâóìåðíóþìàãíèòíóþ ñèñòåìó ñ ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêîé, îá�ðàçîâàííîé àíòè�åððîìàãíèòíî âçàèìîäåéñòâóþùè�ìè öåïî÷êàìè ñïèíà S = 1 ñ âíóòðèöåïî÷å÷íûì àí�òè�åððîìàãíèòíûì âçàèìîäåéñòâèåì, êîãäà ìîäåëüýêâèâàëåíòíà äâóìåðíîìó àíòè�åððîìàãíåòèêó ñïè�íà S = 1 ñ äâóìÿ òèïàìè âçàèìîäåéñòâèé ìåæäó áëè�æàéøèìè ñîñåäÿìè. Äëÿ ýòîé öåëè â ìåòîäå RSRGìû èñïîëüçóåì ãåéçåíáåðãîâñêèé ãàìèëüòîíèàí ñ îá�ìåííîé àíèçîòðîïèåé èçèíãîâñêîãî òèïà, à â ìåòî�*E-mail: alexander.ovhinnikov�usu.ru

äå DMRG � èçîòðîïíûé ñëó÷àé ìîäåëè. Îñíîâíàÿöåëü � âûÿñíèòü, êàê ìåæöåïî÷å÷íîå ñïàðèâàíèåâëèÿåò íà êðèòè÷åñêèå ñâîéñòâà è ýíåðãèþ îñíîâíî�ãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû.Èíòåðåñ ê ýòîé çàäà÷å ìîòèâèðîâàí, ïðåæäåâñåãî, ýêñïåðèìåíòàëüíîé ðåàëèçàöèåé íîâîãî êëàñ�ñà îðãàíè÷åñêèõ ìàãíåòèêîâ PNNNO è F2PNNNO.Êàæäîå èç ýòèõ ñîåäèíåíèé âêëþ÷àåò äâà ñïè�íà S = 1=2, ñïàðåííûõ �åððîìàãíèòíûì âçàè�ìîäåéñòâèåì JF . Äàëüíåéøåå àíòè�åððîìàãíèòíîåâçàèìîäåéñòâèå ýòèõ ïàð îáðàçóåò ñîîòâåòñòâóþ�ùóþ ïðîñòðàíñòâåííóþ êðèñòàëëè÷åñêóþ ñòðóêòó�ðó. Áëàãîäàðÿ ñèëüíîìó �åððîìàãíèòíîìó âçàèìî�äåéñòâèþ JF (ïîðÿäêà 600 K), ñîåäèíåíèÿ PNNNOè F2PNNNO ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ñèñòåìû,ñîñòîÿùèå èç àíòè�åððîìàãíèòíûõ öåïî÷åê ñïèíàS = 1 (ñì. ðèñ. 2à òèï-I â ðàáîòå [1℄).Ýêñïåðèìåíòàëüíî áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî â ñî�åäèíåíèè PNNNO ìåæöåïî÷å÷íîå âçàèìîäåéñòâèåèìååò òðåõìåðíûé õàðàêòåð, â òî âðåìÿ êàê ñîåäèíå�íèå F2PNNNO îáëàäàåò äâóìåðíûì (2D) ìåæöåïî�÷å÷íûì âçàèìîäåéñòâèåì. Êàê ñëåäñòâèå, ñâîéñòâàPNNNO ìîãóò áûòü îáúÿñíåíû â ðàìêàõ ìîäåëè îä�íîìåðíûõ àíòè�åððîìàãíèòíûõ öåïî÷åê, óïîðÿäî�÷èâàþùèõñÿ íååëåâñêèì îáðàçîì â òðåõìåðíîì ïðî�ñòðàíñòâå ïðè òåìïåðàòóðå ïîðÿäêà 1 K áëàãîäàðÿñëàáîìó ìåæöåïî÷å÷íîìó âçàèìîäåéñòâèþ, â òî âðå�549
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�èñ. 1. Ìàãíèòíàÿ ìîäåëü ñîåäèíåíèÿ F2PNNNO:îäíîðîäíûå öåïî÷êè ñ âíóòðèìîëåêóëÿðíûì �åð-ðîìàãíèòíûì ñïàðèâàíèåì (JF ) è âíóòðèöåïî÷å÷-íûì àíòè�åððîìàãíèòíûì îáìåíîì (JAF ). Öå-ïî÷êè âçàèìîäåéñòâóþò àíòè�åððîìàãíèòíî (J 0AF ).Ïðåäåëüíûé âàðèàíò ìîäåëè (JF ! 1) � àí-òè�åððîìàãíèòíàÿ ãåêñàãîíàëüíàÿ ðåøåòêà ñïèíàS = 1ìÿ êàê ñîåäèíåíèå F2PNNNO ñî ñðàâíèìûìè âåëè�÷èíàìè àíòè�åððîìàãíèòíûõ îáìåííûõ âçàèìîäåé�ñòâèé JAF è J 0AF ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé äâóìåðíóþ ìàã�íèòíóþ ñèñòåìó ñïèíîâ S = 1 íà ãåêñàãîíàëüíîé ðå�øåòêå (ðèñ. 1).Ñ äðóãîé ñòîðîíû, èíòåðåñ ê àíòè�åððîìàãíèò�íûì ìîäåëÿì ñïèíà S = 1 âíîâü âîçðîñ, ïîñëå òî�ãî êàê áûëî íàéäåíî, ÷òî âçàèìîäåéñòâèå ïñåâäîñïè�íîâ àòîìîâ 23Na, ñâÿçàííîå ñ èõ òîíêîé ñòðóêòóðîé,îêàçûâàåòñÿ àíòè�åððîìàãíèòíûì [2℄. Äëÿ îïèñà�íèÿ ñâîéñòâ áîçîíîâ ñïèíà 1, ðîëü êîòîðûõ èãðàþòóëüòðàõîëîäíûå àòîìû 23Na íà îïòè÷åñêîé ðåøåòêåâ ðåæèìå îäíîé ÷àñòèöû íà óçåë [3, 4℄, ïðèõîäèò�ñÿ ó÷èòûâàòü, â îáùåì ñëó÷àå, íå òîëüêî ñïèíîâûå,äèìåðíûå è êèðàëüíûå êîððåëÿöèè, âîçíèêàþùèå èïðè ðàññìîòðåíèè ìàãíèòíûõ ñèñòåì ñïèíà s = 1=2,íî è ¾íîâûå¿ íåìàòè÷åñêèå êîððåëÿöèè [5℄.Íàêîíåö, ãåêñàãîíàëüíàÿ ðåøåòêà ñ �ðóñòðèðóþ�ùèì âçàèìîäåéñòâèåì ñëåäóþùèõ çà áëèæàéøèìèñîñåäÿìè àêòèâíî èññëåäóåòñÿ â ðàìêàõ êâàíòîâîéäèìåðíîé ìîäåëè [6℄, ãäå â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ðå�àëèçóþòñÿ êðèñòàëëè÷åñêè óïîðÿäî÷åííûå ñèíãëåò�íûå �àçû [7, 8℄ (îáçîð áîëåå ðàííèõ èññëåäîâàíèéìàãíèòíûõ ìîäåëåé íà ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêå ìîæ�íî íàéòè â ðàáîòå [9℄). Ýòî ïîäòâåðæäàåòñÿ ÷èñëåí�íûìè èññëåäîâàíèÿìè ãåéçåíáåðãîâñêîé (J1�J2�J3)ìîäåëè ñïèíà s = 1=2, â êîòîðîé ðåàëèçóåòñÿ �àçà

ñèíãëåòíûõ âàëåíòíûõ ñâÿçåé [10℄. Â ýòîé ñâÿçè óïî�ìÿíåì, ÷òî èçìåðåíèå ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ F2PNNNOïðÿìî óêàçûâàåò íà ñèíãëåòíûé õàðàêòåð îñíîâíîãîñîñòîÿíèÿ ñî ùåëüþ â ñïåêòðå âîçáóæäåíèé. Äàí�íûé âûâîä ïîäòâåðæäàåòñÿ ïðîöåññîì íàìàãíè÷è�âàíèÿ â ñèëüíûõ ïîëÿõ, äåìîíñòðèðóþùèì ïëàòîMz = 0 êðèâîé íàìàãíè÷èâàíèÿ. Âñå ýòî íå èñêëþ÷à�åò ðåàëèçàöèþ ñîñòîÿíèÿ òèïà ñïèíîâîé æèäêîñòè.Ñðàçó îòìåòèì, ÷òî ïðèìåíåíèå ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèñïèíîâ S = 1 ê ñèñòåìå F2PNNNO òðåáóåò îñòîðîæ�íîñòè, ïîñêîëüêó, âîîáùå ãîâîðÿ, ñòðóêòóðà ðåàëü�íîãî ñîåäèíåíèÿ îáðàçîâàíà ñïèíàìè 1=2.Íàêîíåö, ðàññìîòðåíèå ãåéçåíáåðãîâñêîãîãàìèëüòîíèàíà ñ îáìåííîé àíèçîòðîïèåé èçèí�ãîâñêîãî òèïà äëÿ ñèñòåì ñïèíà S = 1 ìåòîäîìðåíîðìãðóïïû â ðåàëüíîì ïðîñòðàíñòâå èìååòñàìîñòîÿòåëüíûé òåîðåòè÷åñêèé èíòåðåñ â ñâÿçèñ íåäàâíèì èññëåäîâàíèåì ïîâåäåíèÿ ñëàáîàíèçî�òðîïíîãî ãåéçåíáåðãîâñêîãî àíòè�åððîìàãíåòèêàñïèíà S = 1=2 íà êâàäðàòíîé ðåøåòêå äëÿ êîíå÷�íûõ òåìïåðàòóð ïðè ïîìîùè êâàíòîâîãî ìåòîäàÌîíòå-Êàðëî [11℄. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî èçèíãîâñêèéêëàññ óíèâåðñàëüíîñòè âîçíèêàåò óæå ïðè ìàëûõçíà÷åíèÿõ àíèçîòðîïèè (ïîðÿäêà 10�2 � 10�3 âåäèíèöàõ îáìåííîãî èíòåãðàëà), ÷òî, ïî ìíåíèþàâòîðîâ, �àêòè÷åñêè èñêëþ÷àåò âîçìîæíîñòüðàçðóøåíèÿ äàëüíåãî ïîðÿäêà êâàíòîâûìè �ëóê�òóàöèÿìè â ýòîì ðåæèìå. Ýòè ðåçóëüòàòû êîëè÷å�ñòâåííî íå ñîãëàñóþòñÿ ñ ðàñ÷åòàìè ìåòîäîì RSRG,ïðåäñêàçûâàþùèì äëÿ äàííîé ìîäåëè ñóùåñòâåí�íî áîëüøåå çíà÷åíèå êðèòè÷åñêîé àíèçîòðîïèè(ïîðÿäêà 0:2).Äëÿ ðåøåíèÿ îñíîâíîé çàäà÷è ìû èñïîëüçóåìîáîáùåíèå èçâåñòíîãî ìåòîäà RSRG, ïðåäëîæåííîãîâïåðâûå Ìàðèöåì è äð. äëÿ êâàíòîâîé àíèçîòðîï�íîé ãåéçåíáåðãîâñêîé ìîäåëè ñïèíà S = 1=2 [12℄.Îáîáùåíèå ýòîãî ìåòîäà äëÿ ñïèíîâ S > 1=2 îêà�çûâàåòñÿ íåòðèâèàëüíîé ïðîöåäóðîé, õîòÿ è â ýòîìñëó÷àå ìû ñòàëêèâàåòñÿ ñî ñòàíäàðòíûìè òðóäíîñòÿ�ìè, ñâÿçàííûìè ñ íåîáõîäèìîñòüþ ðàçëîæåíèÿ ýêñ�ïîíåíöèàëüíûõ îïåðàòîðîâ è ¾ðàçìíîæåíèåì¿ îá�ìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé èç-çà âåêòîðíîãî õàðàêòåðàñïèíîâûõ îïåðàòîðîâ.Ñòàòüÿ îðãàíèçîâàíà ñëåäóþùèì îáðàçîì. Âðàçä. 2 ìû ðàçâèâàåì ìåòîä ðåíîðìãðóïïû â ðåàëü�íîì ïðîñòðàíñòâå äëÿ ñïèíà S = 1 è ïðèìåíÿåì åãîê êâàíòîâîé àíèçîòðîïíîé ãåéçåíáåðãîâñêîé ìîäåëèíà ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêå ñ äâóìÿ òèïàìè îáìåí�íûõ âçàèìîäåéñòâèé. Â ðàçä. 3 èçëàãàþòñÿ ðåçóëüòà�òû ðàñ÷åòîâ ìåòîäîì DMRG ýíåðãèè îñíîâíîãî ñî�ñòîÿíèÿ äëÿ èçîòðîïíîãî ñëó÷àÿ ïðè ðàçíûõ çíà÷å�íèÿõ îòíîøåíèÿ ýòèõ îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé.550



ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 3 (9), 2005 Äâóìåðíûé ãåéçåíáåðãîâñêèé àíòè�åððîìàãíåòèê : : :2. RSRG-ÀÍÀËÈÇÏîñëå òîãî êàê ìåòîä ðåíîðìãðóïïû â ðåàëüíîìïðîñòðàíñòâå áûë óñïåøíî ïðèìåíåí äëÿ èçó÷åíèÿäâóìåðíûõ èçèíãîâñêèõ ñèñòåì [13, 14℄, áîëüøîå ÷èñ�ëî ðàáîò áûëî ïîñâÿùåíî èññëåäîâàíèþ â ðàìêàõýòîãî ïîäõîäà �àçîâûõ ïåðåõîäîâ â êâàíòîâûõ ñèñòå�ìàõ [15�17℄. Â ïîñëåäíåå äåñÿòèëåòèå RSRG-ìåòîäáûë èñïîëüçîâàí äëÿ ðàñ÷åòà �àçîâîé äèàãðàììûàíèçîòðîïíîãî ãåéçåíáåðãîâñêîãî àíòè�åððîìàãíå�òèêà ñïèíà S = 1=2 íà êâàäðàòíîé ðåøåòêå [18, 19℄.Â ýòèõ ðàññìîòðåíèÿõ èñïîëüçóåòñÿ ñïåöèàëüíàÿèåðàðõè÷åñêàÿ ðåøåòêà äëÿ àïïðîêñèìàöèè èñõîä�íîé êâàäðàòíîé, è ïðè âûïîëíåíèè ñàìîé ðåíîðì�ãðóïïîâîé ïðîöåäóðû (óêðóïíåíèè êëàñòåðà) ïðîâî�äèòñÿ ñóììèðîâàíèå ïî ñîñòîÿíèÿì âíóòðåííèõ ñïè�íîâ.Íåäàâíî äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñëàáî âçàèìîäåéñòâó�þùèõ êëàññè÷åñêèõ è êâàíòîâûõ ñïèíîâûõ öåïî�÷åê áûë ïðåäëîæåí ðåíîðìãðóïïîâîé ìåòîä ëèíåé�íûõ âîçìóùåíèé (LPRG) [20℄, â êîòîðîì èñïîëüçó�åòñÿ åñòåñòâåííûé ìàëûé ïàðàìåòð ñèñòåìû � îò�íîøåíèå ìåæöåïî÷å÷íîãî ñïàðèâàíèÿ ê âíóòðèöå�ïî÷å÷íîìó. Ýòîò ïåðòóðáàòèâíûé ìåòîä èñïîëüçó�åò ðåíîðìãðóïïîâîå ïðåîáðàçîâàíèå, êîòîðîå äëÿèçèíãîâñêèõ ñïèíîâ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñòàíäàðò�íóþ ïðîöåäóðó ïðîðåæèâàíèÿ, à äëÿ êâàíòîâûõ ñïè�íîâ � îáîáùåíèå ïðèáëèæåííîé ïðîöåäóðû ïðîðå�æèâàíèÿ Ñóäçóêè �Òàêàíî [21℄. Ê ñîæàëåíèþ, ìåòîäLPRG, îñíîâàííûé íà òåîðèè âîçìóùåíèé, ïðèåì�ëåì òîëüêî äëÿ ñëó÷àÿ ìàëîãî îòíîøåíèÿ âåëè÷èíûìåæöåïî÷å÷íîãî ñïàðèâàíèÿ ê âíóòðèöåïî÷å÷íîìóîáìåííîìó âçàèìîäåéñòâèþ.A. Ìîäåëü�àññìîòðèì ñèñòåìó ñ àíèçîòðîïíûì ãåéçåí�áåðãîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì, îïèñûâàåìóþ ñëåäóþ�ùèì áåçðàçìåðíûì ãàìèëüòîíèàíîì:� �H == Xhi;jiKij �(1��ij) �Sxi Sxj + Syi Syj �+ Szi Szj � ; (1)ãäå � = 1=kBT , Kij � Jij=kBT , Jij � âåëè÷èíà îá�ìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, hiji îáîçíà÷àåò ïàðû âçà�èìîäåéñòâóþùèõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé, �ij � ïàðà�ìåòð àíèçîòðîïèè è S�i f� = x; y; zg � êîìïîíåíòûñïèíà S = 1 íà óçëå i. �àìèëüòîíèàí (1) ñîîòâåòñòâó�åò èçèíãîâñêîé (�ij = 1), èçîòðîïíîé ãåéçåíáåðãîâ�ñêîé (�ij = 0) è XY -ìîäåëÿì (�ij = �1).Êîðîòêî óïîìÿíåì îñíîâíûå ýëåìåíòàðíûå îïå�ðàöèè, ëåæàùèå â îñíîâå ðåíîðìãðóïïîâîé ïðîöå�

äóðû, ïðåäëîæåííîé â ðàáîòå [12℄. Ïàðà ïàðàëëåëü�íûõ ñâÿçåé, õàðàêòåðèçóåìûõ ïàðàìåòðàìè (K1;�1)è (K2;�2), ýêâèâàëåíòíà îäíîé ñâÿçè ñ ïàðàìåòðàìè(Kp;�p), îïðåäåëÿåìûìè ñîîòíîøåíèÿìèKp = K1 +K2;Kp�p = K1�1 +K2�2:Ýòî ïðàâèëî, ïðåäñòàâëÿþùåå ñîáîé îáû÷íóþ ïðîöå�äóðó Ìèãäàëà �Êàäàíîâà [22, 23℄, òðèâèàëüíî îáîá�ùàåòñÿ íà ñëó÷àé n ïàðàëëåëüíûõ ñâÿçåé.Îáúåäèíåíèå äâóõ ïîñëåäîâàòåëüíûõ ñâÿçåé ñïàðàìåòðàìè (K1;�1) è (K2;�2) óæå íå ÿâëÿåò�ñÿ òàêîé ïðîñòîé îïåðàöèåé èç-çà ïðîáëåìû íåêîì�ìóòàòèâíîñòè ñïèíîâûõ îïåðàòîðîâ. Ïðè ðåàëèçà�öèè ðåíîðìãðóïïîâîé ïðîöåäóðû, èçìåíåíèè ìàñ�øòàáà è óäàëåíèè ïðîìåæóòî÷íûõ ñïèíîâ (¾ïðîðå�æèâàíèè¿) ãàìèëüòîíèàí èçìåíÿåò ñâîé âèä, â êî�òîðîì íîâûå îáìåííûå ïàðàìåòðû ÿâëÿþòñÿ íåêîòî�ðûìè �óíêöèÿìè îò íà÷àëüíûõ îáìåííûõ âçàèìî�äåéñòâèé. Èñõîäíûé ãàìèëüòîíèàí èìååò âèäH123 = K1 [(1��1) (Sx1Sx3 + Sy1Sy3 ) + Sz1Sz3 ℄ ++K2 [(1��2) (Sx3Sx2 + Sy3Sy2 ) + Sz3Sz2 ℄ :Íàì íåîáõîäèìî çàìåíèòü äâå ïîñëåäîâàòåëüíûåñâÿçè îäíîé ñ ãàìèëüòîíèàíîì âçàèìîäåéñòâèÿH 012 == Ks [(1��s) (Sx1Sx2 + Sy1Sy2 ) + Sz1Sz2 ℄ +K 00: (2)Ýòî äîñòèãàåòñÿ òðåáîâàíèåì èíâàðèàíòíîñòè âêëà�äà â ñòàòèñòè÷åñêóþ ñóììó, âíîñèìîãî âçàèìîäåé�ñòâèåì äâóõ êðàéíèõ óçëîâ 1 è 2, ò. å.expH 012 = Tr3 expH132; (3)ãäå Tr3 îáîçíà÷àåò îïåðàöèþ âçÿòèÿ ñëåäà ïî ñî�ñòîÿíèÿì ïðîìåæóòî÷íîãî ñïèíà 3, K 00 � íåêîòî�ðàÿ äîïîëíèòåëüíàÿ êîíñòàíòà, âêëþ÷åíèå êîòîðîéíåîáõîäèìî äëÿ òîãî, ÷òîáû óðàâíåíèå (3) èìåëî ðå�øåíèå. Óðàâíåíèå (3) óñòàíàâëèâàåò ñâÿçü ìåæäóíàáîðîì îáìåííûõ ïàðàìåòðîâ îáúåäèíÿåìûõ ñâÿ�çåé (K1;�1), (K2;�2) è íàáîðîì ïåðåíîðìèðîâàí�íûõ ïàðàìåòðîâ (Ks;�s;K 00). Îòìåòèì, ÷òî äëÿ àíè�çîòðîïíîé ãåéçåíáåðãîâñêîé ìîäåëè ñïèíà S = 1=2ñîîòâåòñòâóþùèå âûðàæåíèÿ ìîãóò áûòü âûïèñàíûÿâíûì îáðàçîì [12, 18℄.×òîáû ïîñòðîèòü ðåêóðñèîííûå ñîîòíîøåíèÿïðåîáðàçîâàíèé ðåíîðìãðóïïû (3) äëÿ ìîäåëè ñïè�íà S = 1, ðàçëîæèì îáå ÷àñòè ðàâåíñòâà ïî îïðå�äåëåííîìó ìàòðè÷íîìó áàçèñó è ïðèðàâíÿåì ñîîò�âåòñòâóþùèå êîý��èöèåíòû ýòîãî ðàçëîæåíèÿ. Âîç�íèêàþùóþ â ýòîì ñëó÷àå ïðîáëåìó ¾ðàçìíîæåíèÿ551



Â. Å. Ñèíèöûí, À. Ñ. Áîÿð÷åíêîâ, À. Ñ. Îâ÷èííèêîâ, È. �. Áîñòðåì ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 3 (9), 2005êîíñòàíò¿ ìû ðåøèì, îñòàâëÿÿ òîëüêî òå îáìåííûåêîíñòàíòû, ÷òî ïðèñóòñòâóþò â èñõîäíîì ãàìèëüòî�íèàíå (1).Îòìåòèì, ÷òî èç-çà ñâîéñòâ ìàòðèö Ïàóëè ìàò�ðè÷íîå ïðåäñòàâëåíèå äëÿ H è expH â ñëó÷àå ñïèíà1=2 èìååò îäèíàêîâóþ ñòðóêòóðó, ò. å. äëÿ H è expHíåíóëåâûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû íàõîäÿòñÿ â îäíèõè òåõ æå ïîçèöèÿõ. Äëÿ ñïèíà S = 1 ýòî ïðàâèëî íåâûïîëíÿåòñÿ, ÷òî ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîìó óñëîæ�íåíèþ âû÷èñëåíèé.Ñëåäóÿ ïîäõîäó ðàáîòû [12℄, ïðåäñòàâèì expH 012â ñëåäóþùåì âèäå:expH 012 = 1Xn1=0 1Xn2=0Kn1n2An11 
An22 ;ãäå 
 � âíåøíåå ïðîèçâåäåíèå, à A1;2 � îáû÷�íûå ñòåïåíè ñïèíîâûõ îïåðàòîðîâ Sx;y;z1;2 . Êîý��è�öèåíòû Kn1n2 çàâèñÿò îò Ks;�s è K 00. ÏîñêîëüêóAn1;2 ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ìàòðèöû ðàçìåðà 3 � 3,ìû ìîæåì ðàçëîæèòü èõ ïî áàçèñó, ñîñòîÿùåìóèç ïîëÿðèçàöèîííûõ ìàòðèö T kq (k = 0; 1; 2 èq = �k;�k + 1; : : : ; k) (ñì. Ïðèëîæåíèå A):Ani = aT 00 (i)+ XM=�1;0 bMT 1M (i)+ XM=�2;�1;0 MT 2M (i);i = 1; 2:

Â ñâîþ î÷åðåäü, ìàòðèöû T kq ìîãóò áûòü ÿâíûì îá�ðàçîì âûðàæåíû ÷åðåç ñïèíîâûå îïåðàòîðû [24℄:T 00 = 1p3I; T 1�1 = �12 (Sx � iSy) ;T 20 =r32 �(Sz)2 � 23I� ;T 2�1 = �12 [(SxSz + SzSx)� i (SySz + SzSy)℄ ;T 2�2 = 12 h(Sx)2 � (Sy)2 � i (SxSy + SySx)i :Îïåðàöèÿ exp(H) äîëæíà ñîõðàíÿòü ñèììåòðèþ ãà�ìèëüòîíèàíà H . Òîãäà, èñõîäÿ èç òðåáîâàíèÿ èíâà�ðèàíòíîñòè, ïîëó÷àåì íàèáîëåå îáùóþ �îðìó ðàç�ëîæåíèÿ:expH 012 = �1 �T 00 (1)
 T 00 (2)�+�2 �T 10 (1)
 T 10 (2)�++ �3 �T 20 (1)
 T 20 (2)�+ � �T 11 (1)
 T 1�1(2)++ T 1�1(1)
 T 11 (2)�++  �T 22 (1)
 T 2�2(2) + T 2�2(1)
 T 22 (2)�++ � �T 21 (1)
 T 2�1(2) + T 2�1(1)
 T 21 (2)� (4)ñ íîâûì íàáîðîì êîíñòàíò âçàèìîäåéñòâèÿ �1, �2,�3, �, , � (èíäåêñû â ñêîáêàõ óêàçûâàþò íîìåð óç�ëà). Ïðèìåíÿÿ ýòî ðàçëîæåíèå, ïîëó÷èì
expH 012 =

0BBBBBBBBBBBBBBBB�
A12 0 0 0 0 0 0 0 00 B12 0 C12 0 0 0 0 00 0 D12 0 F12 0 G12 0 00 C12 0 B12 0 0 0 0 00 0 F12 0 E12 0 F12 0 00 0 0 0 0 B12 0 C12 00 0 G12 0 F12 0 D12 0 00 0 0 0 0 C12 0 B12 00 0 0 0 0 0 0 0 A12

1CCCCCCCCCCCCCCCCA ; (5)
ãäå ââåäåíû ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû A12 � �1=3 ++ �2=2 + �3=6, B12 � �1=3 � �3=3, C12 � ��=2 ���=2, D12 � �1=3��2=2+�3=6, E12 � �1=3+2�3=3,F12 � ��=2 + �=2, G12 � :Äåéñòâóÿ àíàëîãè÷íî, ìîæíî ïîëó÷èòü çàìêíó�òîå âûðàæåíèå äëÿ ðàçëîæåíèÿ Tr3 expH123, ñõîæååïî ñòðóêòóðå ñ expH 012, â êîòîðîì êîý��èöèåíòû âðàçëîæåíèè (4) ÿâëÿþòñÿ �óíêöèÿìè ïàðàìåòðîâ,

âõîäÿùèõ â H123.Äëÿ ðàñ÷åòà ýêñïîíåíò îò ìàòðèö íåîáõîäèìî÷èñëåííî äèàãîíàëèçîâàòü ìàòðèöû ðàçìåðà 9 � 9è 27 � 27, ñâÿçàííûå ñîîòâåòñòâåííî ñ H 012 è H123.Ïîëüçóÿñü ñîîòíîøåíèÿìèexpH 012 = U12 exp(HD12)U y12;expH123 = U123 exp(HD123)U y123;552



ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 3 (9), 2005 Äâóìåðíûé ãåéçåíáåðãîâñêèé àíòè�åððîìàãíåòèê : : :â êîòîðûõ U12; U123 � óíèòàðíûå ìàòðèöû, ïðèâî�äÿùèå H 012, H123 ê äèàãîíàëüíîé �îðìå HD12; HD123,ìû ìîæåì ÷èñëåííî íàéòè expH 012 è expH123 êàê�óíêöèè ñîîòâåòñòâóþùèõ íàáîðîâ îáìåííûõ ïàðà�ìåòðîâ. Îäèíàêîâàÿ ìàòðè÷íàÿ ñòðóêòóðà (5) äëÿexpH 012 è Tr3 expH123 ïîäòâåðæäàåòñÿ ïðÿìûì ÷èñ�ëåííûì ðàñ÷åòîì. Â ðåçóëüòàòå âû÷èñëåíèé ïîëó÷à�åì íàáîð ïàðàìåòðîâ f�1; �2; �3; �; ; �g äëÿ expH12è ���1; ��2; ��3; ��; �; ��	 äëÿ Tr3 expH132. Òðåáóåìûå ðå�íîðìãðóïïîâûå óðàâíåíèÿ ïîëó÷àþòñÿ ïðè íàëîæå�íèè óñëîâèé�1 = A12 +B12 +D12 = �A12 + �B12 + �D12 = ��1; (6)�2 = A12 �D12 = �A12 � �D12 = ��2; (7)� = �C12 � F12 = � �C12 � �F12 = �� (8)è �3 = E12 �B12 = �E12 � �B12 = ��3; = G12 = �G12 = �;� = F12 � C12 = �F12 � �C12 = ��: (9)Î÷åâèäíî, ÷èñëî ýòèõ óðàâíåíèé ïðåâûøàåò ÷èñëîâçàèìîäåéñòâèé, âõîäÿùèõ â èñõîäíûé ãàìèëüòîíè�àí (2), ïîñêîëüêó ãåíåðèðóþòñÿ âñåâîçìîæíûå áè�ëèíåéíûå âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó êîíå÷íûìè ñïèíà�ìè. Äëÿ âûïîëíåíèÿ ïðîöåäóðû ïðîðåæèâàíèÿ ìûîñòàâèì òðè óðàâíåíèÿ (6), (7), (8), îòâå÷àþùèå ãåé�çåíáåðãîâñêèì âçàèìîäåéñòâèÿì â èñõîäíîì ãàìèëü�òîíèàíå (1), êîòîðûå íåÿâíûì îáðàçîì îïðåäåëÿþòKs;�s è K 00 êàê �óíêöèè (K1;�1), (K2;�2). Ýòàñèñòåìà óðàâíåíèé � ïðÿìîé àíàëîã ðåíîðìãðóïïî�âûõ ñîîòíîøåíèé äëÿ ñëó÷àÿ ñïèíà S = 1=2 (ñì.óðàâíåíèÿ (12) â ðàáîòå [12℄).Ñëåäóþùèé âàæíûé øàã ðåíîðìãðóïïîâîé ïðî�öåäóðû � âûáîð èåðàðõè÷åñêîé ðåøåòêè. Ìû âîçü�ìåì ïðîñòåéøèé âàðèàíò ÿ÷åéêè ñ 6 óçëàìè è 6 ñâÿ�çÿìè, èçîáðàæåííîé íà ðèñ. 2, ñîõðàíÿþùåé òî÷å÷�íóþ ñèììåòðèþ èñõîäíîé ðåøåòêè. Çàòåì ìû íà�êëàäûâàåì óñëîâèå ñîõðàíåíèÿ âêëàäà â ñòàòèñòè�÷åñêóþ ñóììó îò âçàèìîäåéñòâèÿ êðàéíèõ ñïèíîâ 3è 6 â èñõîäíîì è ïåðåíîðìèðîâàííîì ãðà�àõ. Íàïåðâîì øàãå ìû ïðèìåíÿåì ¾ïðîðåæèâàíèå¿ RS , êî�ãäà ñîõðàíÿþòñÿ ñïèíû 1 è 3 (èëè 4 è 6), òîãäà êàêñïèíû 2 è 5 óäàëÿþòñÿ. Íà âòîðîì øàãå ïðîöåäóðà¾ïðîðåæèâàíèÿ¿ ïîâòîðÿåòñÿ, ÷òî ïðèâîäèò ê óäà�ëåíèþ ñïèíîâ 1 è 4. Íàêîíåö, ÷òîáû îêîí÷àòåëüíîïîëó÷èòü ïåðåíîðìèðîâàííûå ïàðàìåòðû, ìû ïðè�ìåíÿåì ¾ñäâèã ñâÿçåé¿ Ìèãäàëà �Êàäàíîâà, îáúåäè�

íÿÿ îñòàâøèåñÿ ïàðàëëåëüíûå ñâÿçè. Â ðåçóëüòàòåïîëó÷àåì ðåêóðñèîííûå ñîîòíîøåíèÿ(KS ;�S) = RS (K2;�2;K1;�1) ;(K 0S ;�0S) = RS (KS ;�S ;K1;�1) ;(Kp;�p) = 2 (K 0S;�0S) : (10)Êðèòè÷åñêèå òî÷êè ñèñòåìû îïðåäåëÿþòñÿ êàêíåòðèâèàëüíûå íåïîäâèæíûå òî÷êè ýòèõ óðàâíå�íèé, êîòîðûå óäîáíî ïåðåïèñàòü â âèäå ñëîæíîé�óíêöèè(Kp;�p) = 2RS (RS (K1;�1;K2;�2) ;K1;�1) : (11)Ê ñîæàëåíèþ, â îòëè÷èå îò ñëó÷àÿ ñïèíàS = 1=2, ïîëó÷èòü ÿâíûå ðåíîðìãðóïïîâûå óðàâ�íåíèÿ íåâîçìîæíî, ïîýòîìó ìû êðàòêî îïèøåìèñïîëüçîâàííóþ ÷èñëåííóþ ïðîöåäóðó. Â êà÷åñòâåèñõîäíûõ ïàðàìåòðîâ ðàññìàòðèâàþòñÿ îòíîøåíèåìåæöåïî÷å÷íîãî ñïàðèâàíèÿ ê âíóòðèöåïî÷å÷íî�ìó C1 = J 0AF =JAF , à òàêæå ïàðàìåòð àíèçîòðîïèè� = �1, è êðîìå òîãî, ïðåäïîëàãàåì, ÷òî �2 = C1�,ò. å. âèä àíèçîòðîïèè îäèíàêîâ êàê äëÿ âíóòðèöåïî�÷å÷íîãî, òàê è äëÿ ìåæöåïî÷å÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.Çàäàâàÿ ïðîèçâîëüíîå ñòàðòîâîå çíà÷åíèå âíóòðè�öåïî÷å÷íîãî ñïàðèâàíèÿ K(i)1 (ïðè ýòîì êîíñòàíòàâíóòðèöåïî÷å÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ K(i)2 = C1K(i)1 ),ìû ïðèìåíÿåì äâà ïîñëåäîâàòåëüíûõ øàãà ¾ïðî�ðåæèâàíèÿ¿ è ïîëó÷àåì ïåðåíîðìèðîâàííóþêîíñòàíòó ñïàðèâàíèÿ K 0S . Â õîäå âûïîëíåíèÿêàæäîãî øàãà ðåøàåòñÿ ñèñòåìà óðàâíåíèé (6), (7),(8). (Äëÿ ýòîé öåëè ãîäèòñÿ ñòàíäàðòíàÿ ïðîöåäóðàðåøåíèÿ íåëèíåéíûõ ñèñòåì óðàâíåíèé [25℄.) Çàòåììû óäâàèâàåì ðåçóëüòàò, ïîëó÷åííûé â ðåçóëüòàòåýòèõ ïðåîáðàçîâàíèé, è íàõîäèì êîíå÷íîå çíà÷åíèåK(f) êàê �óíêöèþ ñòàðòîâîãî çíà÷åíèÿ K(i)1 . Íàçàâåðøàþùåì ýòàïå ìû îïðåäåëÿåì íåïîäâèæíóþòî÷êó K óðàâíåíèÿ K(i)1 = K(f)(K(i)1 ) èñïîëüçóÿ,íàïðèìåð, ìåòîä ïîëîâèííîãî äåëåíèÿ.B. �åçóëüòàòûÎáðàòíàÿ êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà K = 1=Têàê �óíêöèÿ ïàðàìåòðà C1 ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 3äëÿ íåñêîëüêèõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðà àíèçîòðîïèè�.Êàê âèäíî íà ðèñ. 3, êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà áû�ñòðî óìåíüøàåòñÿ ñ îñëàáëåíèåì ìåæöåïî÷å÷íîãîâçàèìîäåéñòâèÿ. Çàâèñèìîñòè êðèòè÷åñêîé òåìïåðà�òóðû îò âåëè÷èíû ïàðàìåòðà îáìåííîé àíèçîòðîïèè� ïîêàçàíû íà ðèñ. 4, âñå îíè ñîîòâåòñòâóþò èçèí�ãîâñêîìó êëàññó óíèâåðñàëüíîñòè. Â îòëè÷èå îò ðÿ�äà ðåíîðìãðóïïîâûõ èññëåäîâàíèé â ðåàëüíîì ïðî�ñòðàíñòâå äëÿ ñïèíà S = 1=2 �àçîâàÿ äèàãðàììà553
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1�èñ. 2. �ðà�, èñïîëüçóåìûé â ðåíîðìãðóïïîâîé ïðîöåäóðå
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�èñ. 3. Îáðàòíàÿ êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà (K) âçàâèñèìîñòè îò îòíîøåíèÿ C1 = J 0AF =JAF , ðàññ÷è-òàííàÿ èç ðåíîðìãðóïïîâûõ ðåêóðñèîííûõ ñîîòíî-øåíèé äëÿ ðàçíûõ çíà÷åíèé àíèçîòðîïèè: � = 1:0(1 ), 0:8 (2 ), 0:6 (3 )äëÿ �åððîìàãíèòíîé è àíòè�åððîìàãíèòíîé ìîäå�ëåé îäèíàêîâà: êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà äîñòèãàåòíóëÿ ïðè íåêîòîðîì íåíóëåâîì êðèòè÷åñêîì çíà÷å�íèè �. Óìåíüøåíèå ìåæöåïî÷å÷íîãî ñïàðèâàíèÿóñèëèâàåò êâàíòîâûå �ëóêòóàöèè, ÷òî ñêàçûâàåòñÿíà óâåëè÷åíèè çíà÷åíèé � ïðè óìåíüøåíèè C1.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ìû íå îáíàðóæèëè â èñ�ñëåäîâàííîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð âîçâðàòíîãî ïî�âåäåíèÿ êðèòè÷åñêîé ëèíèè (T , �), îáíàðóæåííî�ãî â íåêîòîðûõ RSRG-èññëåäîâàíèÿõ ìîäåëåé ñïèíàs = 1=2 [18, 19℄. Ýòè ðåçóëüòàòû ïðåäïîëàãàþò, ÷òîèìååòñÿ óïîðÿäî÷åííàÿ �àçà ïðè îòíîñèòåëüíî âû�ñîêèõ òåìïåðàòóðàõ, êîòîðàÿ èñ÷åçàåò ïðè îõëàæäå�íèè. Îòìåòèì â ýòîé ñâÿçè ðàáîòó [26℄, ãäå àâòîðûðàññìàòðèâàþò ýòîò ðåçóëüòàò êàê àðòå�àêò ìåòîäàè ñâÿçûâàþò âîçâðàòíîå ïîâåäåíèå ñ êîíå÷íûì ðàç�ìåðîì êëàñòåðà, èñïîëüçóåìîãî ïðè ðåíîðìãðóïïî�âîé ïðîöåäóðå. Ñ óâåëè÷åíèåì åãî ðàçìåðà ý��åêòäîëæåí èñ÷åçàòü.
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�èñ. 4. (TN ,�)-�àçîâàÿ äèàãðàììà äëÿ ðàçëè÷íûõçíà÷åíèé îòíîøåíèÿ C1 = J 0AF =JAF : 1:0 (1 ), 0:5(2 ), 0:3 (3 ). Îáëàñòü âûøå (íèæå) êðèòè÷åñêîé ëè-íèè ñîîòâåòñòâóåò ðàçóïîðÿäî÷åííîé (óïîðÿäî÷åí-íîé) �àçå. Ïóíêòèðíûå ëèíèè ïðîâåäåíû íà ãëàçÂáëèçè êðèòè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ àíèçîòðîïèè� = � òåìïåðàòóðà Íååëÿ âåäåò ñåáÿ ïî çàêîíóTN / 1ln (���) (12)(ñì. ðèñ. 5), ÷òî êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòà�òîì, ïîëó÷åííûì äëÿ ñëó÷àÿ ñïèíà S = 1=2. Ê ñî�æàëåíèþ, ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòà íå ìîãóòáûòü ýêñòðàïîëèðîâàíû íà ñëó÷àé T = 0, è ìû íåìîæåì ïîýòîìó ñäåëàòü êàêèõ-ëèáî îïðåäåëåííûõçàêëþ÷åíèé î õàðàêòåðå îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ìîäå�ëè. Cêåéëèíãîâîå ñîîòíîøåíèå (12) ñîõðàíÿåòñÿ äëÿðàçíûõ çíà÷åíèé îòíîøåíèÿ ìåæöåïî÷å÷íîãî è âíó�òðèöåïî÷å÷íûõ ñïàðèâàíèé. Ëîãàðè�ìè÷åñêàÿ çàâè�ñèìîñòü TN è T îò ðàçíîñòè ��� áûëà ïîëó÷åíàðàíåå äëÿ àíèçîòðîïíîãî àíòè�åððîìàãíåòèêà ñïè�íà s = 1=2 â ðàáîòàõ [27, 28℄ ñ ïîìîùüþ òåîðèè ñêåé�ëèíãà è êâàíòîâîãî ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî, îäíàêî ñêðèòè÷åñêèì çíà÷åíèåì � = 0.554



ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 3 (9), 2005 Äâóìåðíûé ãåéçåíáåðãîâñêèé àíòè�åððîìàãíåòèê : : :

�0:7 �0:6 �0:5 �0:40:440:460:480:500:520:540:56TN
1=ln[� ��℄�èñ. 5. (TN , �)-�àçîâàÿ äèàãðàììà äëÿ ìàëûõçíà÷åíèé TN âáëèçè �. Ïàðàìåòð � � 0:46 äëÿC1 = 1:0Íàêîíåö, îáñóäèì ýêâèâàëåíòíîñòü (èçîìîð��èçì) êðèòè÷åñêèõ ñâîéñòâ äëÿ �åððîìàãíèòíîéè àíòè�åððîìàãíèòíîé ìîäåëåé. Õîðîøî èçâåñòíî,÷òî â êëàññè÷åñêèõ ñïèíîâûõ ìîäåëÿõ, òàêèõ êàêèçèíãîâñêàÿ èëè êëàññè÷åñêàÿ ãåéçåíáåðãîâñêàÿìîäåëè ñ äâóìÿ ïîäðåøåòêàìè, êðèòè÷åñêàÿ òåì�ïåðàòóðà (åñëè îíà ñóùåñòâóåò) îäèíàêîâà äëÿ�åððîìàãíèòíîãî (òåìïåðàòóðà Êþðè) è äëÿ àíòè��åððîìàãíèòíîãî (òåìïåðàòóðà Íååëÿ) îáìåííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè.Ýòî ïðÿìîå ñëåäñòâèå òîãî, ÷òî ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿÿâëÿåòñÿ ÷åòíîé �óíêöèåé îáìåííîãî ïàðàìåòðà.Îäíàêî èññëåäîâàíèÿ êâàíòîâîé ãåéçåíáåðãîâ�ñêîé ìîäåëè ñïèíà 1=2 äëÿ ïðîñòîé êóáè÷åñêîéè îáúåìíîöåíòðèðîâàííûõ ðåøåòîê ïîêàçàëè,÷òî òåìïåðàòóðà Íååëÿ ïðèìåðíî íà 10% âûøåòåìïåðàòóðû Êþðè, õîòÿ ýòà ðàçíèöà áûñòðîóìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì S [29℄. Íåäàâíî ýòîò âîïðîñâíîâü áûë èññëåäîâàí äëÿ òðåõìåðíîãî ñëó÷àÿ èñïèíîâ S = 1=2; 1; 3=2 ïðè ïîìîùè ìåòîäà âûñîêî�òåìïåðàòóðíûõ ðàçëîæåíèé [30℄. Äëÿ íåêîòîðûõêâàíòîâûõ ñèñòåì, òàêèõ êàê ïîïåðå÷íàÿ ìîäåëüÈçèíãà, XY -ìîäåëü ñ êâàíòîâûì ñïèíîì 1=2,èìååòñÿ èçîìîð�èçì êðèòè÷åñêèõ ñâîéñòâ äëÿ �åð�ðîìàãíèòíîãî è àíòè�åððîìàãíèòíîãî ñëó÷àåâ [31℄.Îòìåòèì, ÷òî èññëåäîâàíèå êðèòè÷åñêèõ ñâîéñòâãåéçåíáåðãîâñêîé ìîäåëè ñïèíà 1=2 ñ àíèçîòðîïíûìâçàèìîäåéñòâèåì íà êâàäðàòíîé ðåøåòêå ïðèáëè�æåííûìè ìåòîäàìè, íàïðèìåð ìåòîäîì �óíêöèé�ðèíà, ïðèâîäèò ê ðåçóëüòàòó T = TN ïðè âñåõ çíà�÷åíèÿõ ïàðàìåòðà àíèçîòðîïèè [32, 33℄. Â ðàáîòàõ[18, 19℄ ìåòîäàìè ðåíîðìãðóïïû â ðåàëüíîì ïðî�ñòðàíñòâå áûëî ïîëó÷åíî ñîîòíîøåíèå TN < T äëÿ0 � � < 1. Ïðè ýòîì èñïîëüçîâàëñÿ ñïåöèàëüíûé

âûáîð èåðàðõè÷åñêîé ðåøåòêè, àïïðîêñèìèðóþùåéêâàäðàòíóþ. Äëÿ �åððîìàãíèòíîãî âçàèìîäåéñòâèÿòåìïåðàòóðà Êþðè T íåïðåðûâíî óáûâàåò äî íóëÿñ óìåíüøåíèåì ïàðàìåòðà àíèçîòðîïèè �, ÷òî äàåòT = 0 â èçîòðîïíîì ïðåäåëå (� = 0) â ïîëíîì ñîãëà�ñèè ñ òåîðåìîé Ìåðìèíà �Âàãíåðà [34℄. �åçóëüòàòûæå äëÿ àíòè�åððîìàãíèòíîãî ñëó÷àÿ àíàëîãè÷íûðåçóëüòàòàì, ïðåäñòàâëåííûì â äàííîé ðàáîòå �íååëåâñêîå óïîðÿäî÷åíèå îòñóòñòâóåò íèæå íåêî�òîðîãî êðèòè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ � < �. Î÷åâèäíî,÷òî íåîáõîäèìû äàëüíåéøèå èññëåäîâàíèÿ ýòîéïðîáëåìû.Îäèí èç ãëàâíûõ êà÷åñòâåííûõ ðåçóëüòàòîâRSRG-àíàëèçà � îòñóòñòâèå äàëüíåãî ïîðÿäêà âèçîòðîïíîì ïðåäåëå � = 0. Â ñëåäóþùåì ðàçäåëåìû ïðîâîäèì DMRG-ðàñ÷åò ýíåðãèè îñíîâíîãîñîñòîÿíèÿ ìîäåëè è ïîêàçûâàåì, ÷òî ýòà âåëè÷èíàîêàçûâàåòñÿ ñóùåñòâåííî íèæå çíà÷åíèÿ, ïðåä�ñêàçûâàåìîãî êàðòèíîé êëàññè÷åñêîãî íååëåâñêîãîóïîðÿäî÷åíèÿ, ÷òî óêàçûâàåò íà ñóùåñòâîâàíèåñèëüíîðàçâèòûõ êâàíòîâûõ �ëóêòóàöèé â ñèñòåìå.3. DMRG-ÀÍÀËÈÇÀëãîðèòì DMRG (Density Matrix Renormaliza-tion Group) ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç íàèáîëåå ìîùíûõìåòîäîâ èññëåäîâàíèÿ ñâîéñòâ íèçêîðàçìåðíûõ ñèñ-òåì. Ýòîò ïîäõîä ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü âåñüìà òî÷íûéðåçóëüòàò äëÿ âîëíîâîé �óíêöèè èñêîìîãî öåëåâî�ãî ñîñòîÿíèÿ (îñíîâíîãî èëè îäíîãî èç íèçêîëåæà�ùèõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé) è íàáëþäàåìûõ âå�ëè÷èí (ýíåðãèè, êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé è ò. ä.),èñïîëüçóÿ áàçèñ ñðàâíèòåëüíî íåáîëüøîé ðàçìåðíî�ñòè m (îáû÷íî m � 50�150). Êëþ÷åâîé ìîìåíòDMRG-àëãîðèòìà ñîñòîèò â âûáîðå ýòèõ m áàçèñ�íûõ �óíêöèé, òàê ÷òîáû ðàçíîñòü ìåæäó èñòèííîéâîëíîâîé �óíêöèåé  è åå DMRG-ïðèáëèæåíèåì ~ áûëà ìèíèìàëüíîé.Îðèãèíàëüíûé îäíîìåðíûé àëãîðèòì DMRGáûë ïðåäëîæåí Óàéòîì [35, 36℄ â íà÷àëå 90-õ ãîäîâïðîøëîãî âåêà. Ìåòîä äàåò î÷åíü òî÷íûå çíà÷åíèÿäëÿ ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ãåéçåíáåðãîâñêèõöåïî÷åê ñïèíà S = 1=2; 1, à òàêæå ðÿäà äðóãèõìîäåëåé [37℄. Îäíàêî ðàñøèðåíèå àëãîðèòìà DMRGäëÿ äâóìåðíûõ ñèñòåì îêàçàëîñü íåòðèâèàëüíîéçàäà÷åé è â íàñòîÿùåå âðåìÿ íå èìååò åäèíîé�îðìóëèðîâêè.Âïåðâûå ìåòîä DMRG áûë ïðèìåíåí ê äâó�ìåðíîé �ðóñòðèðîâàííîé êâàíòîâîé ñïèíîâîé ìî�äåëè äëÿ ñîåäèíåíèÿ CaV4O9 [38℄. Ïîçäíåå ìåòîäïðèìåíÿëñÿ äëÿ èññëåäîâàíèÿ äâóìåðíîé t�J-ìîäå-555
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8654321 9�èñ. 6. Ïðèìåð îòîáðàæåíèÿ äâóìåðíîé ðåøåòêèíà îäíîìåðíóþ ñïèíîâóþ öåïî÷êóëè [39�41℄ è êâàíòîâûõ õîëëîâñêèõ ñèñòåì [42, 43℄.�àçëè÷íûì ïðèìåíåíèÿì àëãîðèòìà DMRG ê äâó�ìåðíûì ñèñòåìàì ïîñâÿùåí îáçîð [44℄.Îñíîâíîå ðàçëè÷èå ìåæäó âàðèàíòàìè, ïðåäëà�ãàåìûìè ðàçëè÷íûìè àâòîðàìè, çàêëþ÷àåòñÿ â ñïî�ñîáå ¾íàðàùèâàíèÿ¿ ñèñòåìû. Òàê, îäíî èç ïðîñòûõðàñøèðåíèé íà äâóìåðíûé ñëó÷àé âûãëÿäèò ñëåäóþ�ùèì îáðàçîì. Åñëè â îäíîìåðíîì àëãîðèòìå DMRGê ñèñòåìå, êàê ïðàâèëî, äîáàâëÿþòñÿ îòäåëüíûå óç�ëû, òî â äâóìåðíîì âàðèàíòå ìû ìîæåì ïðèñîåäè�íÿòü ê ðåøåòêå öåëûå êîëîíêè ñïèíîâ [45℄, êîãäà âïðîöåññå âû÷èñëåíèé ðàçìåð ðåøåòêè âäîëü y-îñèîñòàåòñÿ ïîñòîÿííûì, à åå ðàçìåð âäîëü íàïðàâëå�íèÿ x âîçðàñòàåò. Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî òàêîé ïîä�õîä äîñòàòî÷íî ëåãêî ðåàëèçîâàòü ïðàêòè÷åñêè, îíèìååò ñóùåñòâåííûé íåäîñòàòîê � íåæåëàòåëüíûéðîñò âû÷èñëåíèé, ïîñêîëüêó äëÿ îïèñàíèÿ âçàèìî�äåéñòâèÿ äâóõ ¾êîëîíîê¿ ñïèíîâ âûñîòû M â ãà�ìèëüòîíèàí ïðèäåòñÿ âêëþ÷àòüM äîïîëíèòåëüíûõñâÿçåé íà êàæäîì øàãå àëãîðèòìà. Â äðóãèõ ïîäõî�äàõ ñèñòåìó íàðàùèâàþò áëîêàìè åùå áîëåå ñëîæ�íîé �îðìû [46�48℄, ÷òî ïîçâîëÿåò ñîõðàíèòü òîïî�ëîãè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè äâóìåðíûõ ðåøåòîê, íîïî-ïðåæíåìó òðåáóåò ó÷åòà áîëüøîãî ÷èñëà íîâûõñâÿçåé è ïðåäúÿâëÿåò âûñîêèå òðåáîâàíèÿ ê âû÷èñ�ëèòåëüíûì ðåñóðñàì.Ñîáñòâåííî ñ òî÷êè çðåíèÿ âû÷èñëåíèé íàèáîëååïðîñòûìè ÿâëÿþòñÿ ìåòîäû ¾ëèíåéíîãî ðîñòà¿, â êî�òîðûõ íà êàæäîì øàãå ¾íàðàùèâàíèÿ¿ ñèñòåìû äî�áàâëÿåòñÿ ïî îäíîìó óçëó. Ê ÷èñëó òàêèõ âàðèàíòîâDMRG ïðèíàäëåæèò àëãîðèòì, ïðåäëîæåííûé â ðà�áîòå [49℄ äëÿ èññëåäîâàíèÿ äâóìåðíîé ìîäåëè Õàá�áàðäà. Â îñíîâå àëãîðèòìà ëåæèò îòîáðàæåíèå äâó�ìåðíîé ñïèíîâîé ðåøåòêè íà îäíîìåðíóþ ñïèíîâóþ

J2=J1 E0 E0=N EN2.0 �35:1 �1:67 �27:01.0 �27:21 �1:296 �21:00.5 �23:95 �1:141 �18:00.333 �23:08 �1:099 �17:00.1 �22:218 �1:0580 �15:60.01 �22:1119 �1:0529 �15:06öåïî÷êó (ñì. ðèñ. 6). Åñëè èçíà÷àëüíî â äâóìåðíîéñèñòåìå ó÷èòûâàþòñÿ âçàèìîäåéñòâèÿ áëèæàéøèõñîñåäåé, òî ïðè ñîîòâåòñòâóþùåì îòîáðàæåíèè â îä�íîìåðíîé öåïî÷êå ïîÿâëÿþòñÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæ�äó óçëàìè, íàõîäÿùèìèñÿ äîñòàòî÷íî äàëåêî äðóãîò äðóãà. Äëÿ ïîñòðîåííîé òàêèì îáðàçîì îäíîìåð�íîé öåïî÷êè ìîæåò áûòü ïðèìåíåí òðàäèöèîííûéîäíîìåðíûé àëãîðèòì DMRG (íàìè èñïîëüçîâàëñÿâàðèàíò äëÿ êîíå÷íûõ ðåøåòîê). Ïðè ïîìîùè ýòî�ãî ìåòîäà ìû èññëåäîâàëè ñâîéñòâà îñíîâíîãî ñîñòî�ÿíèÿ èçîòðîïíîãî ãåéçåíáåðãîâñêîãî àíòè�åððîìàã�íåòèêà ñïèíà S = 1 íà ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêå ñäâóìÿ òèïàìè îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé J1 = JAFè J2 = J 0AF .Äëÿ ðàñ÷åòà ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿE0 áûëâçÿò êëàñòåð ðàçìåðà 6 � 3. Ïàðàìåòð J2=J1 âàðüè�ðîâàëñÿ â ïðåäåëàõ îò 2 äî 0:01. Âî âñåõ ñëó÷àÿõðàçìåðíîñòü áàçèñà ðàâíÿëàñü m = 50. Ïîëó÷åííûåðåçóëüòàòû äëÿ E0 (â åäèíèöàõ îáìåííîãî èíòåãðàëàJ1) ïðåäñòàâëåíû â òàáëèöå. Â íåé æå ìû ïðèâîäèìçíà÷åíèÿ ýíåðãèè íà ñâÿçü E0=N . Äëÿ ðåøåòêè ðàç�ìåðà 6� 3 ÷èñëî ñâÿçåé N = 21 (15 ãîðèçîíòàëüíûõè 6 âåðòèêàëüíûõ). Ñîãëàñíî ïðåäûäóùèì èññëåäî�âàíèÿì [35℄, ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ íåâçàèìî�äåéñòâóþùèõ èçîòðîïíûõ ãåéçåíáåðãîâñêèõ öåïî÷åêS = 1 äîëæíà áûòü ðàâíîé �1:401 � 15 = �21:0125,ò. å. ñêëàäûâàòüñÿ èç ýíåðãèé òðåõ íåçàâèñèìûõ öå�ïî÷åê ñ ïÿòüþ ñâÿçÿìè â êàæäîé. Êàê âèäíî â òàá-ëèöå, çíà÷åíèå E0 ñòðåìèòñÿ ê ýòîé âåëè÷èíå, êîãäàJ2=J1 ! 0, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò î ïðèåìëåìîñòè ïî�ëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ.Ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ äîñòèãàåò ñâîåãîïðåäåëüíîãî çíà÷åíèÿ äîñòàòî÷íî áûñòðî, ïðèáëè�çèòåëüíî çà 50 øàãîâ. Îòìåòèì, ÷òî çàâèñèìîñòüýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ E0 îò n-ãî íîìåðà øà�ãà DMRG-àëãîðèòìà èìååò ñòóïåí÷àòûé õàðàêòåð.Îá àíàëîãè÷íîì ïîâåäåíèè ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòî�ÿíèÿ ñ ðîñòîì ÷èñëà èòåðàöèé óæå ñîîáùàëîñü âíåäàâíåé ðàáîòå [46℄, ãäå èññëåäîâàëñÿ àíòè�åððî�ìàãíåòèê ñïèíà S = 1=2 íà êâàäðàòíîé ðåøåòêå.Â ïîñëåäíåì ñòîëáöå òàáëèöû ïðèâåäåíû çíà÷å�556



ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 3 (9), 2005 Äâóìåðíûé ãåéçåíáåðãîâñêèé àíòè�åððîìàãíåòèê : : :íèÿ ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ EN äëÿ êëàññè÷å�ñêîãî íååëåâñêîãî óïîðÿäî÷åíèÿ. (Äëÿ âçÿòîãî íà�ìè êëàñòåðà EN = J1[�15 � 6J1=J2℄.) Ñóùåñòâåí�íàÿ ðàçíèöà ìåæäó ýòèìè âåëè÷èíàìè è çíà÷åíèÿìèDMRG-ðàñ÷åòà ñâèäåòåëüñòâóåò î ñèëüíî ðàçâèòûõêâàíòîâûõ �ëóêòóàöèÿõ â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ñèñ-òåìû.Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî ðåçóëüòàòû ðåíîðì�ãðóïïîâîãî àíàëèçà, ïðåäñêàçûâàþùåãî ñóùåñòâîâà�íèå êðèòè÷åñêîé àíèçîòðîïèè, êà÷åñòâåííî ñîãëàñó�þòñÿ ñ èññëåäîâàíèÿìè ñâîéñòâ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿäâóìåðíûõ êâàíòîâûõ ñïèíîâûõ ñèñòåì, â êîòîðûõìîæåò ðåàëèçîâàòüñÿ îñíîâíîå ñîñòîÿíèå óïîðÿäî�÷åííûõ âàëåíòíûõ ñâÿçåé (VBS). Ñ ïîìîùüþ ìîäå�ëè âåðøèííûõ ñîñòîÿíèé [50℄ è âàðèàöèîííîãî ìåòî�äà òåíçîðíûõ ïðîèçâåäåíèé (îäèí èç âàðèàíòîâ ðå�íîðìãðóïïû ìàòðèöû ïëîòíîñòè) [51℄ èññëåäîâàëèñüìîäåëè ñïèíà 3=2 íà ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêå, à òàê�æå ñïèíà 2 íà êâàäðàòíîé ðåøåòêå. Ýòè VBS-ìîäåëèñîäåðæàò òàê íàçûâàåìûé ïàðàìåòð ¾äå�îðìàöèè¿(êîíòðîëèðóåìûé âàðèàöèîííûé ïàðàìåòð, ìåíÿþ�ùèé âåñ ìàêñèìàëüíî ïîëÿðèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé,â îñíîâíîì è ïðåäñòàâëåííûõ â íååëåâñêîé �àçå),÷òî ñîîòâåòñòâóåò xxz-òèïó àíèçîòðîïèè ãàìèëüòî�íèàíà. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî â èçîòðîïíîì ñëó÷àåVBS-ìîäåëè îïèñûâàþò ðàçóïîðÿäî÷åííóþ �àçó, îò�ëè÷àþùóþñÿ îò íååëåâñêîé. �ëàâíûé ðåçóëüòàò ýòèõèññëåäîâàíèé � ñóùåñòâîâàíèå �àçîâîãî ïåðåõîäàâòîðîãî ðîäà èç ðàçóïîðÿäî÷åííîé �àçû ñ ýêñïîíåí�öèàëüíûì çàòóõàíèåì ñïèí-ñïèíîâûõ êîððåëÿöèîí�íûõ �óíêöèé â �àçó ñ íååëåâñêèì ïîðÿäêîì è äëèí�íîìàñøòàáíûìè êîððåëÿöèÿìè ïðè óâåëè÷åíèè ïà�ðàìåòðà ¾äå�îðìàöèè¿ (àíèçîòðîïèè). Ôàçîâûé ïå�ðåõîä ïðèíàäëåæèò êëàññó óíèâåðñàëüíîñòè äâóìåð�íîé èçèíãîâñêîé ìîäåëè.Àíàëèç äâóìåðíûõ êâàíòîâûõ ñèñòåì ñïèíà 1âàðèàöèîííûìè ðåíîðìãðóïïîâûìè ìåòîäàìè ñòàë�êèâàåòñÿ ñ îáúåêòèâíûìè òðóäíîñòÿìè. Íàïðèìåð,ìåòîä ìàòðè÷íûõ ïðîèçâåäåíèé [52, 53℄ ïîçâîëÿåòóñïåøíî ó÷èòûâàòü VBS-ñîñòîÿíèÿ â îäíîìåðíûõöåïî÷êàõ ñïèíà 1, îäíàêî îáîáùèòü ýòîò ïîäõîäíà äâóìåðíûå ñèñòåìû â âèäå ìåòîäà òåíçîðíûõïðîèçâåäåíèé íå óäàåòñÿ, ïîñêîëüêó ñèñòåìà íå èìå�åò îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ óïîðÿäî÷åííûõ âàëåíòíûõñâÿçåé (âåëè÷èíà ñïèíà S íå ñîãëàñóåòñÿ ñ ÷èñëîìáëèæàéøèõ ñîñåäåé z, ò. å. 2S 6= z). Ïðîáëåìà äîñèõ ïîð îñòàåòñÿ îòêðûòîé, â ýòîé ñâÿçè ïðåäñòàâ�ëåííûå íàìè ðåçóëüòàòû ïîçâîëÿþò ïðåäïîëîæèòü,÷òî êðèòè÷åñêàÿ àíèçîòðîïèÿ è ñâÿçàííûé ñ íåé�àçîâûé ïåðåõîä ñóùåñòâóþò è äëÿ äâóìåðíûõêâàíòîâûõ ñèñòåì ñïèíà S = 1.
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