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1. Введение

В настоящее время в физике конденсированного со-

стояния повышенный интерес представляют исследова-

ния магнитных и термодинамических свойств фрустри-

рованных спиновых систем. Фрустрированные спиновые

системы обладают необычными магнитными свойства-

ми, имеют богатое разнообразие фаз и фазовых пере-

ходов (ФП), обусловленные сильным вырождением и

высокой чувствительностью фрустрированных систем к

различным внешним факторам, в том числе и магнитным

полям. Влияние внешнего магнитного поля и учет взаи-

модействий первых и вторых ближайших соседей может

играть важную роль в поведении таких систем [1–6].
В данной работе нами изучается влияние магнитного

поля на характер ФП, магнитные и термодинамиче-

ские свойства антиферромагнитной модели Изинга на

объемно-центрированной кубической (ОЦК) решетке с

учетом взаимодействий первых и вторых ближайших

соседей.

Теоретические и численные исследования модели

Изинга на разных типах решеток и с конкуренцией

обменных взаимодействий были проведены в рабо-

тах [6–11].
В работе [6] нами методом Монте-Карло (МК) для

модели Изинга на ОЦК решетке были получены все

магнитные структуры основного состояния и построена

фазовая диаграмма. В этой же работе были обнаружены

области на фазовой диаграмме, где наблюдались ФП

первого и второго рода. Это подтверждает влияние

дополнительных факторов, таких как взаимодействие

вторых ближайших соседей, на природу ФП данной

модели. Теоретические исследования, проведенные в

работе [7] согласуются с данными, полученными в

работе [6] и показывают, что для модели Изинга на

ОЦК-решетке имеет место ФП второго рода. В рабо-

те [10] для данной модели рассчитаны значения всех

основных статических критических индексов и установ-

лены особенности критического поведения в зависимо-

сти от величины взаимодействия вторых ближайших

соседей. Авторы работы [12] исследовали квантовую

антиферромагнитную модель Изинга с произвольным

значением спина и с учетом внешнего магнитного поля.

В этой работе получены общие аналитические выраже-

ния для фрустрационного поля и показано, что внешнее

магнитное поле влияет на физические свойства данной

модели.

Интерес к антиферромагнитной модели Изинга на

ОЦК-решетке обусловлен еще и тем, что влияние внеш-

него магнитного поля на ФП, магнитные и термодина-

мические свойства этой модели на основе современных

методов до сих пор никем не проводилось. При изучении

таких систем до сих пор основное внимание уделялось

моделям на квадратной, треугольной и гексагональной

решетке [13–21].
Исследование этой модели на основе современных ме-

тодов и идей позволит получить ответ на ряд вопросов,

связанных с ФП, магнитными и термодинамическими

свойствами спиновых систем, а также влияния на них

внешнего магнитного поля.
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2. Модель и метод исследования

Гамильтониан антиферромагнитной модели Изинга на
ОЦК-решетке с учетом взаимодействия первых и вторых
ближайших соседей, а также внешнего магнитного поля

имеет следующий вид:

H = −J1

∑

〈i, j〉

(Si S j) − J2

∑

〈i, j〉

(Si S j) − H
∑

〈i〉

Sl, (1)

где J1 и J2 — константы обменного антиферромагнит-

ного взаимодействия первых (J1 < 0) и вторых (J2 < 0)
ближайших соседей, Si, j,l = ±1 — изинговский спин,

H — величина магнитного поля (величина магнитного
поля приводится в единицах H/|J1|). В данной работе
рассматривается случай, когда r = |J2|/|J1| = 1.0.

Классический алгоритм метода МК сталкивается с
рядом проблем, связанных с выводом системы в тер-

модинамическое равновесие в области критических тем-
ператур. Это обстоятельство еще сильнее усугубляется,
когда речь идет о системах c конкурирующими обмен-

ными взаимодействиями и фрустрациями. Использова-
ние специально разработанных репличных алгоритмов

метода МК позволяет с большой точностью исследовать
такие системы [5,7,8,10]. Поэтому, в данной работе нами
использовался высокоэффективный репличный алгоритм

метода МК.
Расчеты проводились для систем с периодическими

граничными условиями (ПГУ) и линейными размера-
ми 2× L × L × L = N, L = 18−90, где L измеряется в
размерах элементарной ячейки. Для анализа природы и

характера ФП использовались гистограммный метод и
метод кумулянтов Биндера. Величина значений внешне-

го магнитного поля менялось в интервале 0.0 ≤ H ≤ 6.0.
Для вывода системы в состояние термодинамического
равновесия отсекался участок длиной τ0 = 4 · 105 ша-

гов МК на спин, что в несколько раз больше длины
неравновесного участка. Усреднение термодинамических

параметров проводилось вдоль марковской цепи длиной
до τ = 500τ0 шагов МК на спин.

3. Результаты моделирования

Для построения температурных зависимостей воспри-
имчивости χ и теплоемкости C использовались выраже-
ния

χ =

{

(NK)
(

〈m2〉 − 〈m〉2
)

, T < TN,

(NK)〈m2〉, T ≥ TN,
(2)

C = (NK2)
(

〈U2〉 − 〈U〉2
)

, (3)

где N — число частиц, K = |J1|/kBT , U — внутренняя
энергия, m — параметр порядка, TN — критическая
температура (U и m являются нормированными вели-

чинами).
Параметр порядка системы определялся по формуле

m = 3m1 − m2 − m3 − m4, (4)

где m1, m2, m3, m4 — параметры порядка по под-
решеткам.
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Рис. 1. Зависимость теплоемкости C/kB от температуры

kB T/|J1| для разных значений H .
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Рис. 2. Зависимость восприимчивости χ от температуры

kB T/|J1| для разных значений H .

Намагниченность вычислялась по формуле

M =
1

N

∑

(i)

Si . (5)

Для определения рода ФП и нахождения критический

температуры TN был использован метод кумулянтов

Биндера UL четвертого порядка

UL = 1−
〈m4〉L

3〈m2〉2L
. (6)

С помощью выражения (6) с большой точностью

можно определить критическую температуру TN для ФП

второго рода [10].
На рис. 1 и 2 приведены температурные зависимости

теплоемкости и восприимчивости при L = 30 для раз-

личных значений магнитного поля.

На этих рисунках видно, что с увеличением значе-

ний H наблюдается сдвиг максимумов теплоемкости и
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восприимчивости в сторону более низких температур.

Одновременно наблюдается спад абсолютных значений

максимумов теплоемкости. Сдвиг максимумов тепло-

емкости и восприимчивости в сторону более низких

температур обусловлен тем, что магнитное поле усили-

вает конкурирующее взаимодействие вторых ближайших

соседей. Спад абсолютных значений максимумов тепло-

емкости происходит за счет уменьшения флуктуаций.

На рис. 3 приведены характерные зависимости магнит-

ного параметра порядка от температуры для различных

значений H . На рисунке видно, что с увеличением H
спад магнитного параметра порядка смещается в сторо-

ну более низких температур. Вместе с этим уменьша-

ется значение магнитного параметра порядка в области

низких температур. Это объясняется усилением конку-

рирующего взаимодействия вторых ближайших соседей

с ростом магнитного поля.

Зависимости намагниченности от температуры для

различных значений H приведены на рис. 4. Для ну-
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Рис. 3. Зависимость параметра порядка m от температуры

kB T/|J1| для разных значений H .
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левого значения магнитного поля, как и ожидалось

намагниченность равна нулю. С увеличением H растет

намагниченность системы. На рисунке видно, что намаг-

ниченность до температуры ФП растет, после чего на-

блюдается спад из-за тепловых флуктуаций. Чем больше

значение магнитного поля, тем сильнее выражается спад

после температуры ФП.

Зависимости кумулянта Биндера UL от температуры

при H = 6 для разных значений L представлены на

рис. 5. На рисунке видна четко выраженная точка пе-

ресечения (TN = 3.510), которая является критический

температурой и свидетельствует о ФП второго рода.

Для анализа результатов, полученных в данной работе

в рамках теории Ландау, использовалось следующее

выражение [22]

C = C0 +
a2

2B
TN . (7)
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Значения критических температур, разности теплоемкостей

и коэффициента
a2

2B при различных значениях магнитного поля

H 0 1 2 3 4 5 6

TN 4.11 4.09 4.04 3.96 3.84 3.69 3.51

C−C0 4.3 4.25 3.5 3 2.0 1.5 1
a2

2B 1.046 1.039 0.866 0.758 0.521 0.407 0.284

Из этого выражения следует, что

a2

2B
=

C −C0

TN
, (8)

где C — теплоемкость несимметричной фазы, C0 —

теплоемкость симметричной фазы.

Значения критических температур, разности теплоем-

костей и коэффициента
a2

2B , рассчитанного с помощью

выражения (8), для различных значений магнитного

поля приведены в таблице.

На рис. 6 приведена зависимость коэффициента
a2

2B от

значения магнитного поля H . Как видно из рисунка все

точки в пределах погрешности хорошо ложатся на пря-

мую, что позволяет говорить о линейной зависимости
a2

2B от H .

На вставке рис. 3 приведены пунктирные кривые,

описывающие параметр порядка, полученные из теории

Ландау с помощью выражения

m =

√

a
2B

(TN − T ). (9)

На рисунке видно, что вблизи критической области

наблюдается хорошее соответствие данных, полученных

как численным методом, так и построенных в рамках

теории фазового перехода второго рода.

Для более подробного анализа природы ФП нами был

использован гистограммный метод анализа данных.
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Рис. 7. Гистограмма распределения энергии для H = 6.0.
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Рис. 8. Фазовая диаграмма зависимости критической темпера-

туры TN от величины магнитного поля.

На рис. 7 видно, что гистограмма распределения

энергии для систем с линейным размером L = 90 при

H = 6.0 имеет один пик. Это говорит о том, что в

системе реализуется ФП второго рода. График построен

при критической температуре TN = 3.510. Аналогичные

гистограммы были построены для всех значений поля в

интервале 0.0 ≤ H ≤ 6.0. Наши данные свидетельствуют

о том, что в рассмотренном интервале значений H
реализуется ФП второго рода.

На рис. 8 представлена фазовая диаграмма зависимо-

сти критической температуры TN от величины магнит-

ного поля H . Показано, что с увеличением величины

магнитного поля в интервале 0.0 ≤ H ≤ 6.0 температура

ФП уменьшается. В рассмотренном интервале значений

магнитного поля переход из антиферромагнитной фаза в

парамагнитную осуществляется как ФП второго рода.

4. Заключение

Выполнено исследование трехмерной антиферромаг-

нитной модели Изинга на объемно-центрированной ку-

бической решетке с учетом взаимодействия первых и

вторых ближайших соседей, а также внешнего магнит-

ного поля. Рассмотрен интервал значений величины маг-

нитного поля 0.0 ≤ H ≤ 6.0. Установлено, что для всех

значений магнитных полей в рассмотренном интервале

наблюдается фазовый переход второго рода.
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