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22Фрустрации в системе из трех спинов.

ИсследованиеИсследование ФП и КЯ ФС ФП и КЯ ФС –– предмет интенсивных предмет интенсивных 
исследований и дискуссий последних десятилетий!!!!!исследований и дискуссий последних десятилетий!!!!!

Существуют 3 точки зрения:Существуют 3 точки зрения:

1.Универсальное поведение ФС.1.Универсальное поведение ФС.

2.ФП 2 рода и новый класс универсальности КП2.ФП 2 рода и новый класс универсальности КП

3.ФП 1 рода.3.ФП 1 рода.
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МоделиМодели фрустрированных систем:фрустрированных систем:

1.1.Stacked triangular Stacked triangular antiferromagneticantiferromagnetic lattices (STA)lattices (STA)

2.2.BodyBody-- centeredcentered-- tetragonal (tetragonal (bctbct) ) HelimagnetsHelimagnets

3.3.The simple cubic JThe simple cubic J11––JJ22 latticelattice

4.4.Villain lattice and fully frustrated simple cubic l atticeVillain lattice and fully frustrated simple cubic l attice

5.5.FaceFace-- centered cubic lattice (centered cubic lattice (fccfcc))

6.6.HexagonalHexagonal––closeclose––packed lattice (packed lattice (hcphcp))

7.7.Stacked Triangular Stacked Triangular AntiferromagneticAntiferromagnetic lattices with Rigidity lattices with Rigidity 

(STAR)(STAR)

8.8.Dihedral lattices VDihedral lattices VN,2N,2

9.9.RightRight––handed trihedral lattices Vhanded trihedral lattices V3,33,3
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АнтиферромагнитнаяАнтиферромагнитная трехмерная модель трехмерная модель 
Гейзенберга на слоистой треугольной решетке.Гейзенберга на слоистой треугольной решетке.
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где – трехкомпонентный единичный вектор , 

J<0 и J' <0 – константы антиферромагнитного обменного взаимодействия. 

Первый член - характеризует взаимодействие всех ближайших соседей, 

которое берется одинаковой как внутри слоёв, так и между слоями.

Второй член - характеризует взаимодействие вторых ближайших соседей, 

находящихся в том же слое.

J
JR

'
= – величина взаимодействия вторых ближайших соседей.



55

РешеткаРешетка состоит из двумерных треугольных слоев состоит из двумерных треугольных слоев 
сложенных по ортогональной оси.сложенных по ортогональной оси.

ФрустрацииФрустрации обусловлены геометрией решеткиобусловлены геометрией решетки

ОсновноеОсновное состояние состояние 

системы для случая системы для случая RR=0.=0.

(120(12000 структура)структура)
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ОсновноеОсновное состояние состояние 

системы для случая системы для случая 

0.1250.125≤≤RR≤1≤1

ОсновноеОсновное состояние состояние 

системы для случая системы для случая 

RR>>11
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ИнтересИнтерес к этой модели обусловлен к этой модели обусловлен 
следующими основными причинами:следующими основными причинами:

1.1. ФрустрированныеФрустрированные системы обладают необычными системы обладают необычными 
магнитными свойствами, имеют богатое разнообразие магнитными свойствами, имеют богатое разнообразие 
фаз и фазовых переходов !!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!фаз и фазовых переходов !!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

2.2. Существование нового кирального класса Существование нового кирального класса 
универсальности ?????????????????????????????универсальности ?????????????????????????????

3.3. Природа ФАЗОВЫХ ПЕРЕХОДОВ и зависимость Природа ФАЗОВЫХ ПЕРЕХОДОВ и зависимость 
характера ФП от различных факторов (учета характера ФП от различных факторов (учета 
взаимодействия вторых ближайших соседейвзаимодействия вторых ближайших соседей и др.) ?????и др.) ?????
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ОБЗОРОБЗОР ЛИТЕРАТУРЫ:ЛИТЕРАТУРЫ:

Значения критических показателей для трехмерной антиферромагнитной 
модели Гейзенберга на слоистой треугольной решетке.

1. H. Kawamura, J. Phys. Soc. Jpn. 61, 1299 (1992), 58, 584 (1989), 56,474 (1987)
2. M.L. Plumer and A. Mailhot, Phys. Rev. B 50, 16113 (1994)
3. T. Bhattacharya, A. Billoire, R. Lacaze and Th. Jolicoeur, J. Phys. I (Paris) 4, 181 (1994)
4. D. Loison and H.T. Diep, Phys. Rev. B 50, 16453 (1994)
5. M. Itakura, J. Phys. Soc. Jpn 72, 74 (2003)
6. V. Thanh Ngo and H.T. Diep, Phys. Rev. E 78, 031119 (2008). 
7. M. Tisser, B. Delamotte, and D. Mouhanna. Phys.Rev. Lett. 84, 5208 (2000).

--------0.590.59--0.280.28--363644

ФПФП 1 го рода1 го рода808055

ФПФП 1 го рода1 го рода15015066

--------0.5850.5851.1761.1760.2890.289--484833

ФПФП 1 го рода1 го рода--77

0.60(2)0.60(2)0.82(2)0.82(2)0.50(2)0.50(2)--0.5860.5861.1851.1850.2850.285--363622

0.55(2)0.55(2)

ββββββββkk

0.72(2)0.72(2)

γγγγγγγγkk

--

ηηηηηηηη

0.60(2)0.60(2)0.59(2)0.59(2)1.17(7)1.17(7)0.30(2)0.30(2)0.24(8)0.24(8)606011

ννννννννkkννννννννγγγγγγγγββββββββααααααααLLmaxmaxСсылкаСсылка
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ПроблемыПроблемы исследованияисследования

1. Критического замедления1. Критического замедления

2. Многочисленные локальные минимумы энергии.2. Многочисленные локальные минимумы энергии.

ПоведениеПоведение структуры рельефа структуры рельефа 
свободной энергии при свободной энергии при 

понижении температуры.понижении температуры.

Справиться с трудностями помогают:
1.Репличные алгоритмы метода Монте- Карло;
2.Усреднение по начальным конфигурациям.
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МетодМетод исследованияисследования

РепличныеРепличные алгоритмы метода МК алгоритмы метода МК 
позволяют избегать замораживания системы в состояниях с позволяют избегать замораживания системы в состояниях с 

минимальной энергиейминимальной энергией:

1. Мультиканонический алгоритм - выполняется случайное блуждание по 
энергетическим минимумам.

2. Алгоритм расширенного ансамбля - выполняется случайное блуждание в 
температурном интервале, что стимулирует случайное блуждание по 
энергетическим минимумам.  

3. 1/k-выборочный алгоритм – основан на случайном блуждании по энтропии, 
которое в свою очередь позволяет стимулировать случайное блуждание в 
поле потенциальной энергии.

4. Репличный обменный алгоритм - выполняется случайное блуждание по 
температурному интервалу.

Наиболее эффективным считается 
репличный обменный алгоритм.



1111

Репличный обменный алгоритм был использован нами в следующем виде:
1. Одновременно моделируются независимо друг от друга обычным методом МК

две реплики X и X ′′′′ с разными температурами T и T′′′′.

2. После выполнения 100 МКшагов/спин эти реплики обмениваются данными в
соответствии со схемой Метрополиса с вероятностью
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где

РепличныйРепличный обменный алгоритм метода МКобменный алгоритм метода МК

U и U′′′′ - внутренняя энергия первой и второй реплики соответственно.
Т и Т′′′′ - температуры реплик.

Преимущество:

Легкость определения вероятности. Эта вероятность 
пропорциональна больцмановскому фактору.

Недостаток:
Для увеличения эффективности требуется увеличение числа 
реплик, что требует больших компьютерных мощностей

для моделирования сложных систем. 

Репличный обменный алгоритм был развит для параллельного 
моделирования системы при разных температурах.
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Рассчитываемые параметры:

Расчеты проводились для систем с ПГУ и с
линейными размерами LxLxL=N, L=12÷÷÷÷30.

ТЕПЛОЕМКОСТЬТЕПЛОЕМКОСТЬ

ВОСПРИИМЧИВОСТЬВОСПРИИМЧИВОСТЬ

,/ TkJK B=
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КУМУЛЯНТКУМУЛЯНТ БИНДЕРАБИНДЕРА
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где V
L

– энергетический кумулянт,
U
L

– магнитный кумулянт. 
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Магнитный

параметр порядка:

3
3 222

CBA MMM
N

m ++=

222
zyxr SSSM ++=

r

r = A, B,C
MA, MB и MC - намагниченности трех

подрешеток, соответственно.

Киральный

параметр порядка: [ ]∑ ×=
ij

pjipk SSm
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плакеты

Киральная

восприимчивость:

Рассчитываемые параметры:
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ЗависимостьЗависимость магнитного магнитного mm и и киральногокирального

параметра порядка параметра порядка mmkk от температуры от температуры kkBBTT/|/|JJ||..
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ЗависимостьЗависимость теплоемкости и восприимчивости теплоемкости и восприимчивости 

от температуры от температуры kkBBTT/|/|JJ||..
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ООпределенипределениее критическойкритической температурытемпературы TTNN ..

TTkk=0.955=0.955

ММетодетод кумулянтовкумулянтов

БиндераБиндера

ММетодетод пересеченияпересечения
кумулянтовкумулянтов

((““ cumulantcumulant crossingcrossing”” ))

ЗависимостьЗависимость КумулянтаКумулянта БиндераБиндера
от температуры.от температуры.

ЗависимостьЗависимость температурытемпературы TTkk отот

lnln --11((bb)) длядля разныхразных LL , , гдегде bb==LL ′′′′′′′′//LL ..
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Зависимость энергетического

кумулянта VL(min) от L-3. 

ФП первого рода характеризуются следующими отличительными особенностями:

1. Величина V
L

стремится к некоторому нетривиальному значению V* согласно выражению

d
L bLVV −+= * при L→∞→∞→∞→∞ и T=T

N
(L), где величина V* отлична от 2/3. 

Зависимость энергетического 
кумулянта VL от 

температуры kBT/|J|.
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2. Mаксимумы теплоемкости C и восприимчивости χχχχ
пропорциональны объему Ld , где d – размерность

системы.

Зависимость максимума восприимчивости χχχχmax от L. 
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АнализАнализ данныхданных нана основеоснове теориитеории

конечноконечно--размерногоразмерного скейлингаскейлинга (КРС)(КРС)
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nVn gLV ν
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= Constg
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LccC 21max +=

( ) LсL lnln 2 ηχ −=

L>>1,   t<<1.    T=TN →→→→

m~L−β/ν ,     χ~Lγ/ν
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АнализАнализ данныхданных нана основеоснове теориитеории ((КРСКРС))
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(i=1, 2, 3, 4).

Для определения киральных

критических параметров
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Зависимость параметра Vi от линейных размеров 
системы L при T=TN.

νννν=0.65(1)

nVn gLV ν
1

=

Constg
nV =

E
m

Em
V

i

i

i −=

1 /νννν
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Зависимость теплоемкости и магнитного 
параметра порядка от линейных размеров 

системы L при T=TN.

ββββ=0.30(2)α=0.18(2)

α/νννν ββββ /νννν
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Зависимость восприимчивости и кирального параметра 
порядка от линейных размеров системы L при T=TN.

ββββk=0.53(2)

γγγγ=1.27(2) γγγγk=0.84(4)

γγγγ /νννν γγγγk /νννν

ββββk /νννν
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Зависимость величины  χχχχ/L2 от линейных размеров системы L 
при T=TN.

ηηηη=-0.06(3) ηηηηk=0.63(4)

( ) LсL lnln 2 ηχ −=
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---------0.63(4)ηηηηk

0.0375(5)----0.08(3)0.080.0720.0-0.06(3)ηηηη

-0.84(7)0.82(2)0.72(2)-----0.84(4)γγγγk

-0.44(2)0.50(2)0.55(2)-----0.53(2)ββββk

--0.60(2)0.60(2)-----0.65(2)ννννk

1.3960(9)1.10(5)1.185(3)1.17(7)1.1(1)1.20(8)1.061.031.261.27(2)γγγγ
0.3689(3)0.25(1)0.285(11)0.30(2)0.25(2)-0.300.280.310.30(2)ββββ
-0.1336(1)0.39(9)-0.24(8)0.4(1)-0.35-0.110.18(2)αααα
0.7112(5)0.54(3)0.586(8)0.59(2)0.53(3)0.63(5)0.550.530.630.65(1)νννν

--0.9577(2)0.958(2)-----0.955(2)Тk

1.443-0.9577(2)0.955(2)0.954(2)----0.957(1)ТN

Чистая

модель
Эксп-тМетод МКТеория

Наши

данные
КП

Значения критических параметров для трехмерной антиферромагнитной 
модели Гейзенберга на слоистой треугольной решетке. 



2626

ЗависимостьЗависимость теплоемкости и восприимчивости от теплоемкости и восприимчивости от 
температуры температуры kkBBTT/|/|JJ|| для разных для разных RR..

J
JR

'
= – величина взаимодействия вторых ближайших соседей 
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ЗависимостьЗависимость магнитного и магнитного и киральногокирального параметра параметра 
порядка от температуры порядка от температуры kkBBTT/|/|JJ|| для разных для разных RR..
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Энергетические гистограммы для R=0 и R=0.4

Наличие двойного максимума на энергетической гистограмме 
является достаточным условием для ФП первого рода 
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Энергетические гистограммы для R=0.075и R=0.126
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I – гелимагнитная (1200 структура )
II – коллинеарная 
III - парамагнитная. 

JJ /'

D. Loison, and H.T. Diep, 
Phys. Rev. B 50, 16453 (1994).

Фазовая диаграмма зависимости критической 
температуры от величины взаимодействия вторых 

ближайших соседей. 

L=90 L=36
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ВЫВОДЫВЫВОДЫ::

1.1. ПоказаноПоказано, , чточто в в 33dd фрустрированнфрустрированнойой моделмодели и 
ГейзенбергаГейзенберга нана слоистойслоистой треугольнойтреугольной решеткерешетке для для 
решеток малого размерарешеток малого размера ((LL≤≤3030) имеет место фазовый ) имеет место фазовый 
переход 2 рода и модель принадлежит к переход 2 рода и модель принадлежит к новновомуому классклассу у 
универсальностиуниверсальности критическогокритического поведенияповедения..

2.2. Обнаружено, что в этой модели для решеток больших Обнаружено, что в этой модели для решеток больших 
размеров (размеров (LL≥≥9090) имеет место фазовый переход 1 рода.) имеет место фазовый переход 1 рода.

3.3. Установлено, что в интервале значений величины Установлено, что в интервале значений величины 
взаимодействия вторых ближайших соседей взаимодействия вторых ближайших соседей 0.00.0≤≤ RR ≤≤1.0 1.0 
в системе наблюдается фазовый переход 1 рода.в системе наблюдается фазовый переход 1 рода.
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СПАСИБОСПАСИБО

ЗА ВНИМАНИЕЗА ВНИМАНИЕ


