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1. Введение

Изучение тепловых и критических свойств реальных

магнитных систем с присущими им примесями и де-

фектами структуры имеет большой теоретический и

экспериментальный интерес. Связано это с тем, что

неидеальные черты, являющиеся неотъемлемой частью

большинства реальных твердых тел, оказывают значи-

тельное влияние на фазовые переходы (ФП) и критиче-

ские явления (КЯ) в магнитных системах. В частности,

присутствие немагнитных примесей в системе может

изменить как род ФП, так и классы универсально-

сти критического поведения [1–5]. Применение методов

Монте-Карло (МК) позволило изучать более реали-

стичные модели и учитывать усложняющие факторы,

всегда присутствующие в реальных материалах [2,6].

В качестве моделей реальных физических систем могут

выступать двумерные статистические системы, такие как

модель Поттса, критическое поведение которой весьма

богато и интересно само по себе. Наиболее интересным

на сегодня объектом для изучения является двумерная

антиферромагнитная (АФ) модель Поттса на треуголь-

ной решетке. Обусловлено это тем, что для моделей

Поттса треугольная решетка оказалась единственной,

где наблюдается ФП при антиферромагнитном взаи-

модействии между ближайшими соседями. Кроме то-

го, двумерные решеточные модели описывают большой

класс реальных физических систем: слоистые магнетики,

пленки, полученные путем адсорбции инертных газов

на адсорбентах типа графита, сверхпроводящие плен-

ки и др. [7].
Основной задачей данной работы являлось компью-

терное моделирование критического поведения двумер-

ной слабо разбавленной АФ модели Поттса с чис-

лом состояний спина q = 3 на треугольной решетке,

в которой вмороженный беспорядок реализован в виде

немагнитных примесей.

2. Двумерная АФ модель Поттса
с вмороженным немагнитным
беспорядком и метод исследования

Модель Поттса представляет собой естественное

обобщение модели Изинга. В модели Изинга имеется

N дискретных объектов, называемых узлами решетки,

каждый из которых может находиться в одном из двух

состояний. В модели Поттса каждый узел может нахо-

диться уже в одном из q ≥ 2 состояний. Поэтому при

построении двумерной АФ разбавленной модели Поттса

с числом состояний спина q = 3 на треугольной решетке

необходимо иметь в виду следующие особенности [8].
1. В узлах треугольной решетки расположены спины

Si, которые могут находиться в одном из q ≥ 2 состо-

яний, и немагнитные примеси (вакансии, см. рис. 1).
Немагнитные примеси распределены случайно и фикси-

рованы на различных узлах решетки (quenched disorder).
2. Энергия парного взаимодействия принимает одно

значение, если взаимодействующие узлы находятся в

одинаковых состояниях (безразлично в каких именно),
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Рис. 1. Двумерная слабо разбавленная модель Поттса с

числом состояний спина q = 3 на треугольной решетке.

и другое значение, если они находятся в разных состо-

яниях (опять же, все равно в каких именно). Энергия
связи между двумя узлами равна нулю, если в одном

из взаимодействующих узлов расположена немагнитная

примесь.

С учетом этих особенностей микроскопический га-

мильтониан такой системы может быть представлен в

виде

H = −
1

2
J

∑

i, j

ρiρ j cos θi, j , Si = 1, 2, 3, (1)

где J — параметр обменного АФ взаимодействия бли-

жайших соседей (J < 0); ρi = 1, если узел i занят маг-

нитным атомом, ρi = 0, если в узле находится немагнит-

ная примесь; θi, j — угол между взаимодействующими

спинами Si−S j .

Исследование проводились на основе алгоритма Мет-

рополиса в сочетании с кластерным алгоритмом Вольфа

метода Монте-Карло. Расчеты проводились для систем с

периодическими граничными условиями. Исследовались

системы с линейными размерами L × L = N, L = 9−144.

Начальные конфигурации задавались таким образом,

чтобы все ближайшие соседи рассматриваемого спина

находились в разных состояниях. При этом фрустра-

ция, наблюдаемая на треугольной решетке в случае

АФ-модели Изинга (q = 2), будет отсутствовать для

модели Поттса с q = 3 (см. рис. 1). Для вывода си-

стемы в равновесное состояние отсекался неравновес-

ный участок длиной τ0 для системы с линейными

размерами L. Этот неравновесный участок отбрасывали.

Затем усреднение проводилось по участку марковской

цепи длиной τ = 200τ0 . Для самой большой системы

L = 144, τ0 = 2 · 103 МК шагов/спин. Кроме того, для

повышения точности расчетов проводилось усреднение

по 10 различным начальным конфигурациям. Затем эти

данные использовались для расчета средних значений

термодинамических параметров. Кроме того, для слабо

разбавленных систем осуществлялось усреднение по

1000 различным конфигурациям распределения приме-

сей в решетке.

3. Результаты численного
эксперимента

Для наблюдения за температурным ходом поведения

теплоемкости и восприимчивости использовались флук-

туационные соотношения [9]

C = (NK2)(〈U2〉 − 〈U〉2), (2)

χ = (NK)(〈m2
AF〉 − 〈mAF〉

2), (3)

где K = |J|/kBT , N = pL2 — число магнитных узлов,

U — внутренняя энергия, mAF — параметр порядка

системы, угловые скобки обозначают усреднение по

ансамблю. В качестве параметра порядка (mAF) для

АФ-модели Поттса использовалось следующее выраже-

ние [10,11]:

mAF =

〈

3

2

∑

α 6=β 6=γ

(

Nα + Nβ + Nγ

N
−

1

3

)〉1/2

, (4)

где Nα = {N1, N2, N3}, N1 — число спинов в состоянии

с q = 1, N2 — число спинов в состоянии с q = 2, N3 —

число спинов в состоянии с q = 3, Nα, Nβ, Nγ — число

спинов в подрешетках A, B и C соответственно.

На рис. 2 и 3 представлены характерные зависимости

параметра порядка mAF и теплоемкости C от темпе-

ратуры для двумерной слабо разбавленной АФ-модели

Поттса для систем с линейными размерами L = 9−144.

Здесь и далее на всех рисунках погрешность данных

не превышает размеров символов, используемых для
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Рис. 2. Температурная зависимость параметра порядка mAF

для двумерной слабо разбавленной АФ-модели Поттса.
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Рис. 3. Температурная зависимость теплоемкости C для

двумерной слабо разбавленной АФ-модели Поттса.

построения графиков. Как видно из рис. 2, для всех

рассмотренных систем наблюдается поведение, харак-

терное для ФП второго рода. Кроме того, в зависимо-
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Рис. 4. Зависимость параметра порядка mAF (a), восприимчивости χ (b), теплоемкости C (c) и параметра Vn (d) для двумерной

слабо разбавленной АФ-модели Поттса от линейных размеров системы L при T = TC .

стях теплоемкости C от температуры для всех иссле-

дуемых нами систем проявляются четко выраженные

максимумы, и эти максимумы для систем c L ≥ 9 в

пределах погрешности приходятся на одну и ту же

температуру.

Для анализа характера фазового перехода и опре-

деления критических температур был использован ме-

тод кумулянтов Биндера четвертого порядка [12,13].
Методика определения рода ФП этим методом для

магнитных систем, описываемых АФ-моделью Поттса с

q = 3 на треугольной решетке, подробно описана в рабо-

тах [14–17]. Определенные методом кумулянтов Биндера

температуры фазовых переходов Tl(p) в единицах |J|/kB

равны: Tl(1.00) = 0.940(1), Tl(0.90) = 0.79(1).
Для всех рассмотренных систем, в которых наблюда-

ется ФП второго рода, нами на основе теории конеч-

норазмерного скейлинга (КРС) рассчитывались статиче-

ские критические индексы (КИ) параметра порядка β,

восприимчивости γ , теплоемкости α и КИ радиуса

корреляции ν . Из соотношений этой теории следует,

что для достаточно большой системы с ПГУ при тем-

пературе T = Tc параметр порядка mAF , восприимчи-

вость χ и параметр Vn для определения критического

9∗ Физика твердого тела, 2018, том 60, вып. 6
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индекса ν удовлетворяют следующим аналитическим

выражениям [18,19]

mAF ∼ L−β/ν , (5)

χ ∼ Lγ/ν , (6)

Vn ∼ L1/ν , (7)

в качестве Vn могут выступать

Vi =
〈mi

AFE〉
〈mi

AF〉
− 〈E〉, (i = 1, 2), (8)

V3 =
dUL

dβ

=
1

3〈m3
AF〉

2

[

〈m4
AF〉〈E〉 − 2

〈m4
AF〉〈m

4
AF E〉

〈m2
AF〉

2
+ 〈m4

AFE〉

]

,

(9)

где β = 1/T , T — температура.

Для аппроксимации температурной зависимости теп-

лоемкости от L как правило используются другие выра-

жения, например [9]

Cmax(L) = Cmax(L = ∞) − ALα/ν , (10)

где A — некоторый коэффициент.

Для расчета КИ β, γ, α и ν строились зависимости

mAF , χ, C и Vn от L. На рис. 4, a−d в двойном

логарифмическом масштабе представлены характерные

зависимости параметра порядка mAF , восприимчиво-

сти χ, теплоемкости C и параметра Vn для определения

критического индекса радиуса корреляции, от линей-

ных размеров решетки L для двумерной АФ слабо

разбавленной модели Поттса на треугольной решетке

при T = TC и p = 0.9. Обратим внимание на то, что

данные, полученные для всех рассмотренных термоди-

намических параметров, не значительно отклоняются от

прямой при малых значениях L. Очевидно, что исполь-

зованное нами для усреднения количество различных

начальных конфигураций и размеры L > 9 изучаемых

систем позволяют достичь асимптотического критиче-

ского режима. Очень важным моментом является и

то, что индекс ν вычислялся непосредственно из ре-

зультатов численного эксперимента в рамках данного

исследования, тогда как во многих других работах этот

индекс обычно определяется из различных скейлинговых

соотношений.

Анализ данных, выполненный с использованием

нелинейного метода наименьших квадратов, позво-

лил определить значения
α
ν

= 0.352(3),
β

ν
= 0.116(2),

γ

ν
= 1.627(3) и

1
ν

= 1.136(3). Затем, с использованием

значений ν = 0.832(2), полученных в рамках данно-

го исследования, были получены следующие индексы:

α = 0.310(3), β = 0.102(2), γ = 1.432(3), ν = 0.88(1).
Полученные критические индексы в пределах погреш-

ности удовлетворяют соотношениям теории КРС.

4. Заключение

Таким образом, в настоящей работе с соблюдением

единой методики проведено компьютерное моделиро-

вание критического поведения двумерной слабо раз-

бавленной АФ-модели Поттса с q = 3 на треугольной

решетке при концентрации спинов p = 0.90. На ос-

нове теории конечно-размерного скейлинга рассчитан

весь набор критических индексов. Значения критических

индексов α, β, γ и ν , полученные в рамках данного

исследования, показывают, что класс универсальности

данной модели при слабом разбавлении характеризуется

новым набором критических индексов.
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