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Ê�ÈÒÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÌÎÄÅËÅÉ ÌÀËÛÕÌÀ�ÍÈÒÍÛÕ ×ÀÑÒÈÖ ÔÅ��ÎÌÀ�ÍÅÒÈÊÀ MnF2Â. À. Ìóòàéëàìîâ a*, À. Ê. Ìóðòàçàåâ a;b, Ì. À. Ìàãîìåäîâ a;baÈíñòèòóò �èçèêè Äàãåñòàíñêîãî íàó÷íîãî öåíòðà �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê367003, Ìàõà÷êàëà, �îññèÿbÄàãåñòàíñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò367025, Ìàõà÷êàëà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 5 äåêàáðÿ 2013 ã.Ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî èññëåäîâàíî ñòàòè÷åñêîå êðèòè÷åñêîå ïîâåäåíèå ìîäåëåé ìàëûõ ìàãíèòíûõ ÷àñ-òèö ðåàëüíîãî äâóõïîäðåøåòî÷íîãî àíòè�åððîìàãíåòèêàMnF2 ñ ó÷åòîì âçàèìîäåéñòâèÿ âòîðûõ áëèæàé-øèõ ñîñåäåé. Äëÿ îöåíêè âëèÿíèÿ ðàçìåðîâ ÷àñòèö íà õàðàêòåð èõ êðèòè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ ðàññìàòðèâà-ëèñü ñèñòåìû ñ îòêðûòûìè ãðàíèöàìè. Èññëåäîâàíî ïîâåäåíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ �óíêöèé â îáëàñòè�àçîâîãî ïåðåõîäà. Ïîêàçàíî, ÷òî äàííûõ ïî ìàêñèìóìàì òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåé òåïëîåìêîñòèè ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè íåäîñòàòî÷íî äëÿ îäíîçíà÷íîãî îïðåäåëåíèÿ ý��åêòèâíîé òåìïåðàòóðû�àçîâîãî ïåðåõîäà â ìîäåëÿõ ìàëûõ ìàãíèòíûõ ÷àñòèö. Äëÿ ýòîãî íåîáõîäèìî äîïîëíèòåëüíîå èññëå-äîâàíèå ïðîñòðàíñòâåííîé îðèåíòàöèè âåêòîðà íàìàãíè÷åííîñòè ïîäðåøåòêè (ïîäðåøåòîê) èññëåäóåìûõìîäåëåé.DOI: 10.7868/S004445101406007X1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ ñîâðåìåííîé �èçèêå êîíäåíñèðîâàííîãî ñîñòî�ÿíèÿ îñîáîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ èçó÷åíèþ �àçîâûõïåðåõîäîâ è êðèòè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìàëûõ ÷àñòèö ìàã�íèòíûõ ìàòåðèàëîâ, ñîäåðæàùèõ îò íåñêîëüêèõ ñî�òåí äî íåñêîëüêèõ äåñÿòêîâ òûñÿ÷ àòîìîâ (ñïèíîâ,èîíîâ). Òàêèå ñèñòåìû îáëàäàþò öåëûì ðÿäîì èíòå�ðåñíûõ ñâîéñòâ, êîòîðûìè íå îáëàäàþò ìàêðîñêîïè�÷åñêèå îáúåêòû. Áîëüøîé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò èçó�÷åíèå âëèÿíèÿ êîíå÷íûõ ðàçìåðîâ ìàëûõ ÷àñòèö íàòå èëè èíûå �èçè÷åñêèå ñâîéñòâà ìàòåðèàëà â îáëà�ñòè �àçîâîãî ïåðåõîäà.Ïðè òåîðåòè÷åñêîì èçó÷åíèè ìàëûõ ÷àñòèö, êàêïðàâèëî, ðàññìàòðèâàþòñÿ î÷åíü óïðîùåííûå ìîäå�ëè, õîòÿ îíè è äîñòàòî÷íî ðàçíîîáðàçíû. Âî ìíîãèõñëó÷àÿõ, íåñìîòðÿ íà ïðîñòîòó ìîäåëè, àíàëèòè÷å�ñêèå òåîðèè ñòàëêèâàþòñÿ ñ áîëüøèìè òðóäíîñòÿìè.Êðîìå òîãî, äëÿ òàêèõ ñèñòåì íåâîçìîæåí ïåðåõîäê òåðìîäèíàìè÷åñêîìó ïðåäåëó. Íà çíà÷èòåëüíûåòðóäíîñòè íàòàëêèâàåòñÿ è ýêñïåðèìåíòàëüíîå èçó�÷åíèå ñâîéñòâ ìàëûõ ÷àñòèö: ÷àñòî íå óäàåòñÿ íåïî�*E-mail: vadim.mut�mail.ru

ñðåäñòâåííî êîíòðîëèðîâàòü ÷èñëî âçàèìîäåéñòâóþ�ùèõ ýëåìåíòîâ; �îðìó ÷àñòèöû; íàëè÷èå ïðèìåñåéè äå�åêòîâ; ïîÿâëåíèå îêèñíîé îáîëî÷êè; ý��åêòû,îáóñëîâëåííûå ìåæ÷àñòè÷íûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè.Ýòèõ íåäîñòàòêîâ ëèøåíû ìåòîäû ÷èñëåííîãî ýêñ�ïåðèìåíòà. �àçðàáîòêà ìîäåëåé ìàëûõ ìàãíèòíûõñòðóêòóð è àëãîðèòìîâ èõ èññëåäîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿâàæíîé çàäà÷åé ñîâðåìåííîé âû÷èñëèòåëüíîé �èçè�êè. �åçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå íà îñíîâå ìåòîäîâ âû�÷èñëèòåëüíîé �èçèêè, íå òîëüêî íå óñòóïàþò ïî òî÷�íîñòè äðóãèì òåîðåòè÷åñêèì ìåòîäàì, íî çà÷àñòóþè ïðåâîñõîäÿò èõ [1; 2℄.Äî ñèõ ïîð, êàê ïðàâèëî, îñíîâíûìè îáúåêòà�ìè èññëåäîâàíèÿ ÿâëÿëèñü ñèñòåìû, êîòîðûå ìîãóòáûòü îïèñàíû ïðîñòûìè êëàññè÷åñêèìè ìîäåëÿìèïåðâîãî ïðèáëèæåíèÿ, òàêèìè êàê ìîäåëü Èçèíãà,ìîäåëü �åéçåíáåðãà, XY -ìîäåëü è äð. Â ðåàëüíûõæå ìàòåðèàëàõ ïîìèìî îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿïðèñóòñòâóþò ðàçëè÷íûå �àêòîðû, íå ó÷èòûâàåìûåêëàññè÷åñêèìè ìîäåëÿìè ïåðâîãî ïðèáëèæåíèÿ. Îä�íîîñíàÿ àíèçîòðîïèÿ, äèïîëü-äèïîëüíîå âçàèìîäåé�ñòâèå, íàëè÷èå ñâîáîäíîé ïîâåðõíîñòè, ó÷åò âçàèìî�äåéñòâèÿ ÷àñòèö âòîðîé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðû èäðóãèå �àêòîðû ìîãóò îêàçûâàòü çíà÷èòåëüíîå âëè�ÿíèå íà õàðàêòåð ñòàòè÷åñêîãî è äèíàìè÷åñêîãî êðè�5 ÆÝÒÔ, âûï. 6 1025



Â. À. Ìóòàéëàìîâ, À. Ê. Ìóðòàçàåâ, Ì. À. Ìàãîìåäîâ ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 6, 2014òè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ êàê ìàêðîñêîïè÷åñêèõ, òàê èìàëîðàçìåðíûõ ìàãíåòèêîâ [3�5℄.2. ÌÎÄÅËÜ È ÌÅÒÎÄÂ äàííîé ðàáîòå ìû èññëåäîâàëè ñòàòè÷åñêîåêðèòè÷åñêîå ïîâåäåíèå ìîäåëåé ìàëûõ ÷àñòèö ðå�àëüíîãî äâóõïîäðåøåòî÷íîãî àíòè�åððîìàãíåòèêàMnF2 ñ ó÷åòîì âçàèìîäåéñòâèÿ âòîðûõ áëèæàé�øèõ ñîñåäåé. Ïðè ïîñòðîåíèè ìîäåëè ó÷èòûâàëèñüîñíîâíûå ìàãíèòíûå è êðèñòàëëîãðà�è÷åñêèå îñî�áåííîñòè ðåàëüíîãî ìàòåðèàëà [6; 7℄. Â MnF2 àòî�ìû ìàðãàíöà îáðàçóþò îáúåìíîöåíòðèðîâàííóþ òåò�ðàãîíàëüíóþ ñòðóêòóðó ñ ïîñòîÿííûìè ðåøåòêèa = 4:87�A è 
 = 3:31�A. Îñíîâíûìè îáìåííû�ìè âçàèìîäåéñòâèÿìè â íåì ÿâëÿþòñÿ àíòè�åððî�ìàãíèòíîå âäîëü íàïðàâëåíèÿ [111℄ ñ êîíñòàíòîéJ1=kB = �1:76 Ê è ñëàáîå �åððîìàãíèòíîå âäîëüíàïðàâëåíèÿ [001℄ ñ êîíñòàíòîé J2=kB = 0:3� 0:1 Ê.Îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå âäîëü íàïðàâëåíèé [100℄è [010℄ áëèçêî ê íóëþ. Òàêèì îáðàçîì, �åððîìàã�íèòíîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó áëèæàéøèìè ñïèíà�ìè âäîëü îñè 
 îêàçûâàåòñÿ íàìíîãî ìåíüøå, ÷åìàíòè�åððîìàãíèòíîå âçàèìîäåéñòâèå öåíòðàëüíîãîñïèíà ñî ñïèíàìè â óãëàõ ðåøåòêè. Âåëè÷èíà ñïèíàðàâíà S = 5=2 [8℄, ÷òî, ïî-âèäèìîìó, ïîçâîëÿåò èñ�ïîëüçîâàòü äëÿ îïèñàíèÿ ýòîé ñèñòåìû êâàçèêëàññè�÷åñêóþ (S = 1) ìîäåëü �åéçåíáåðãà. Ñõåìàòè÷åñêèñòðóêòóðà ðåøåòêè MnF2 ïðèâåäåíà íà ðèñ. 1.Â ðåàëüíûõ îáðàçöàõ MnF2 èìååòñÿ ñèëüíàÿ îä�íîîñíàÿ àíèçîòðîïèÿ, íàïðàâëåííàÿ âäîëü îñè 
. Âêà÷åñòâå ïîñòîÿííîé àíèçîòðîïèè ìû èñïîëüçîâàëèâåëè÷èíó DA = 0:0591jJ1j [9℄, ñîîòâåòñòâóþùóþ ìà�
Mn
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a

c�èñ. 1. Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå ìàãíèòíûõèîíîâ Mn â ðåøåòêå MnF2

Òàáëèöà 1. Ïàðàìåòðû èññëåäîâàííûõ ÷àñòèöL N NS PS , %10 1729 650 37.5914 4941 1354 27.4018 10745 2314 21.5422 19909 3530 17.73êðîîáðàçöàì MnF2. Êàê ìîäè�èöèðóåòñÿ ýòà âåëè�÷èíà äëÿ ìàëûõ ÷àñòèö, íàéòè â ëèòåðàòóðå íå óäà�ëîñü. Ñîãëàñíî ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì, â îá�ðàçöàõ MnF2 íàáëþäàåòñÿ �àçîâûé ïåðåõîä èç àí�òè�åððîìàãíèòíîãî â ïàðàìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå ïðèòåìïåðàòóðå Íååëÿ TN = 67:34 K [7; 10℄.Òàêèì îáðàçîì, ñ ó÷åòîì îñîáåííîñòåé ðåàëüíîãîìàòåðèàëà ãàìèëüòîíèàí ìîäåëè MnF2 ìîæåò áûòüïðåäñòàâëåí â ñëåäóþùåì âèäå:H = �12J1Xi;j (Si � Sj)�� 12J2Xi;k (Si � Sk)�DAXi (Szi )2; jSij = 1; (1)ãäå ïåðâàÿ ñóììà ó÷èòûâàåò îáìåííîå âçàèìîäåé�ñòâèå èîíîâ Mn ñ èîíàìè, ðàñïîëîæåííûìè â óãëàõýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè (J1 < 0), âòîðàÿ ñóììà ó÷è�òûâàåò îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ñîñåäÿìèâäîëü îñè 
 (J2 > 0, jJ2=J1j = 0:170), òðåòüÿ ñóììàó÷èòûâàåò îäíîîñíóþ àíèçîòðîïèþ.Â ïðîöåññå èññëåäîâàíèé íàìè ìîäåëèðîâà�ëèñü ÷àñòèöû òåòðàãîíàëüíîé �îðìû, ñîäåðæàùèåL � L � L ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê â êàæäîì êðèñòàë�ëîãðà�è÷åñêîì íàïðàâëåíèè. ×àñòèöû îðèåíòèðî�âàëèñü â ïðîñòðàíñòâå òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû îñüêîîðäèíàò z ñîâïàäàëà ñ êðèñòàëëîãðà�è÷åñêîéîñüþ 
, à îñü x � ñ êðèñòàëëîãðà�è÷åñêîé îñüþa. Äëÿ îöåíêè âëèÿíèÿ ðàçìåðîâ ÷àñòèö íà õàðàê�òåð èõ êðèòè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ ðàññìàòðèâàëèñüñèñòåìû ñ îòêðûòûìè ãðàíèöàìè. Âû÷èñëåíèÿïðîâîäèëèñü ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî íà îñíîâåñòàíäàðòíîãî àëãîðèòìà Ìåòðîïîëèñà [1; 2; 11℄.Ïàðàìåòðû èññëåäîâàííûõ ÷àñòèö ïðèâåäåíû âòàáë. 1. Äëÿ âñåõ ëèíåéíûõ ðàçìåðîâ L â òàáëèöåóêàçàíû îáùåå ÷èñëî ñïèíîâ N , ÷èñëî ïîâåðõíîñò�íûõ ñïèíîâ NS è äîëÿ ïîâåðõíîñòíûõ ñïèíîâ PS .Â êà÷åñòâå ïîâåðõíîñòíûõ ïðèíèìàëèñü ñïèíû, íåèìåþùèå ïîëíîãî íàáîðà áëèæàéøèõ ñîñåäåé ïåðâî�ãî èëè âòîðîãî ïîðÿäêà.1026



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 6, 2014 Êðèòè÷åñêèå ñâîéñòâà ìîäåëåé : : :Â õîäå ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ ïðèâåäåíèÿ ñïèíî�âîé ñèñòåìû â ñîñòîÿíèå òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíî�âåñèÿ îòáðàñûâàëñÿ íà÷àëüíûé íåðàâíîâåñíûé ó÷à�ñòîê ìàðêîâñêîé öåïè, çàâåäîìî áîëüøèé, ÷åì âðå�ìÿ ðåëàêñàöèè èññëåäóåìîé ÷àñòèöû. Äëèíà íåðàâ�íîâåñíîãî ó÷àñòêà âûáèðàëàñü â çàâèñèìîñòè îò òåì�ïåðàòóðû è äëÿ âñåõ ëèíåéíûõ ðàçìåðîâ ñîñòàâëÿëà100000 øàãîâ Ìîíòå-Êàðëî íà ñïèí âäàëè îò êðè�òè÷åñêîé îáëàñòè è 200000 øàãîâ â îáëàñòè �àçî�âîãî ïåðåõîäà. Â ðàâíîâåñíîì ñîñòîÿíèè âû÷èñëÿ�ëèñü ñðåäíèå ïî àíñàìáëþ çíà÷åíèÿ òåðìîäèíàìè�÷åñêèõ âåëè÷èí. Äëèíà ðàâíîâåñíîãî ó÷àñòêà äëÿâñåõ ëèíåéíûõ ðàçìåðîâ ñîñòàâëÿëà îò 500000 äî1000000 øàãîâ Ìîíòå-Êàðëî íà ñïèí â çàâèñèìîñòèîò òåìïåðàòóðíîé îáëàñòè. Êðîìå òîãî, äëÿ óëó÷øå�íèÿ ñòàòèñòèêè ïðè êàæäîé òåìïåðàòóðå äëÿ âñåõëèíåéíûõ ðàçìåðîâ ïðîâîäèëîñü äî ïÿòè ìîäåëèðî�âàíèé ïðè ðàçëè÷íûõ íà÷àëüíûõ ñïèíîâûõ êîí�è�ãóðàöèÿõ, ðåçóëüòàòû êîòîðûõ ïîòîì óñðåäíÿëèñüìåæäó ñîáîé.Â êà÷åñòâå ïàðàìåòðà ïîðÿäêà ìîäåëè àíòè�åð�ðîìàãíåòèêà MnF2 íàìè èñïîëüçîâàëñÿ ìîäóëü âåê�òîðà àíòè�åððîìàãíåòèçìà M , êîòîðûé âû÷èñëÿë�ñÿ êàê ðàçíèöà íàìàãíè÷åííîñòåé äâóõ åãî ïîäðåøå�òîê:M = �(M1x �M2x)2 + (M1y �M2y)2 ++ (M1z �M2z)2�1=2 ; (2)ãäåMnk � k-ÿ ïðîåêöèÿ íàìàãíè÷åííîñòè n-é ïîäðå�øåòêè. Äëÿ íàáëþäåíèÿ çà òåìïåðàòóðíûì õîäîìïîâåäåíèÿ òåïëîåìêîñòè è âîñïðèèì÷èâîñòè íàìèèñïîëüçîâàëèñü �ëóêòóàöèîííûå ñîîòíîøåíèÿ [12℄C = (NK2) �hU2i � hUi2� ; (3)� = (NK) �hM2i � hMi2� ; (4)ãäå K = jJ1j=kBT , N � ÷èñëî ÷àñòèö, U � âíóòðåí�íÿÿ ýíåðãèÿ.Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè òåðìîäèíàìè�÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ âû÷èñëÿëèñü ñ øàãîì ïîòåìïåðàòóðå �T = 0:1kBT=jJ1j âäàëè îò îáëàñòè�àçîâîãî ïåðåõîäà è ñ øàãîì �T = 0:02kBT=jJ1jâáëèçè êðèòè÷åñêîé òî÷êè.Ïðè ïåðåâîäå òåìïåðàòóðû èç áåçðàçìåðíûõ åäè�íèö kBT=jJ1j â ãðàäóñû Êåëüâèíà íåîáõîäèìî ó÷è�òûâàòü, ÷òî â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ íàìè èñïîëü�çîâàëñÿ êëàññè÷åñêèé ãàìèëüòîíèàí ìîäåëè �åéçåí�áåðãà (1). Ïîâåäåíèå êâàíòîâîé ìîäåëè �åéçåíáåðãàñ áîëüøèì çíà÷åíèåì ñïèíà (S � 2) áëèçêî ê ïîâåäå�íèþ êëàññè÷åñêîé ìîäåëè �åéçåíáåðãà â òîì ñëó÷àå,

åñëè â êà÷åñòâå ñïèíîâ èñïîëüçîâàòü âåêòîðû, ðàâ�íûå ïî ìîäóëþ pS(S + 1) [13℄. Ïðè ýòîì âåëè÷èíàîáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé íå èçìåíÿåòñÿ. Ïîñêîëü�êó â �îðìóëå (1) ìû èñïîëüçîâàëè âåêòîðû åäèíè÷�íîé äëèíû, äëÿ ïåðåñ÷åòà òåìïåðàòóðû íåîáõîäèìàïåðåíîðìèðîâêà îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íà âåëè�÷èíó S(S+1). Òàêèì îáðàçîì, ñ ó÷åòîì �îðìû çàïè�ñè ãàìèëüòîíèàíà (1) òåìïåðàòóðà â ãðàäóñàõ Êåëü�âèíà T äëÿ MnF2 âû÷èñëÿëàñü íàìè ïî �îðìóëåT = t � 2S(S + 1)jJ1j=kB ; (5)ãäå t � òåìïåðàòóðà â óñëîâíûõ åäèíèöàõ îáìåííîãîèíòåãðàëà, èñïîëüçîâàâøàÿñÿ íàìè â ïðîöåññå ìîäå�ëèðîâàíèÿ. Íà âñåõ ïðåäñòàâëåííûõ íèæå ãðà�èêàõäëÿ íàãëÿäíîñòè ìû ïðèâîäèì òåìïåðàòóðó êàê âáåçðàçìåðíûõ åäèíèöàõ kBT=jJ1j, òàê è â ãðàäóñàõÊåëüâèíà. 3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛÍà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíû ïîëó÷åííûå íàìè òåìïå�ðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðà ïîðÿäêà äëÿ ÷àñ�òèö ñ ðàçëè÷íûìè ëèíåéíûìè ðàçìåðàìè. Âåðòè�êàëüíîé ïóíêòèðíîé ëèíèåé íà ãðà�èêå îòìå÷åíàòåìïåðàòóðà �àçîâîãî ïåðåõîäà TN = 67:34 Ê ðå�àëüíûõ îáðàçöîâ MnF2. Êàê âèäíî íà ðèñóíêå, ïðèáëèçêîé ê íóëþ òåìïåðàòóðå ðàçìåðíûå ý��åêòûîòñóòñòâóþò. Ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû ïîÿâëÿåòñÿ ðàç�ëè÷èå â êðèâûõ, ïîëó÷åííûõ äëÿ ðàçëè÷íûõ ëèíåé�íûõ ðàçìåðîâ. Òàêîå ïîâåäåíèå ïàðàìåòðà ïîðÿäêà â
L = 10141822T = 67:34 K
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�èñ. 2. Çàâèñèìîñòü ìîäóëÿ âåêòîðà àíòè�åððî-ìàãíåòèçìà M (ïàðàìåòðà ïîðÿäêà) îò òåìïåðàòó-ðû äëÿ ÷àñòèö ñ ðàçëè÷íûìè ëèíåéíûìè ðàçìåðà-ìè L1027 5*
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòü òåïëîåìêîñòè C îò òåìïåðà-òóðû äëÿ ÷àñòèö ñ ðàçëè÷íûìè ëèíåéíûìè ðàçìå-ðàìè Líèçêîòåìïåðàòóðíîé îáëàñòè ïðèñóùå ìîäåëÿì ìà�ëûõ ìàãíèòíûõ ÷àñòèö ñ îòêðûòûìè ãðàíèöàìè [14℄.Â âûñîêîòåìïåðàòóðíîé îáëàñòè ðàçìåðíûå ý��åê�òû ïðîÿâëÿþòñÿ â âèäå òðàäèöèîííûõ äëÿ ìåòîäàÌîíòå-Êàðëî ¾õâîñòîâ¿. Ñ óâåëè÷åíèåì ëèíåéíûõðàçìåðîâ âåëè÷èíà ¾õâîñòîâ¿ óìåíüøàåòñÿ è ïàðà�ìåòð ïîðÿäêà ñòðåìèòñÿ ê íóëþ.Çàâèñèìîñòü òåïëîåìêîñòè îò òåìïåðàòóðû äëÿ÷àñòèö ñ ðàçëè÷íûìè ëèíåéíûìè ðàçìåðàìè ïðè�âåäåíà íà ðèñ. 3. Êàê âèäíî íà ðèñóíêå, âáëèçèêðèòè÷åñêîé îáëàñòè ìàêñèìóìû òåïëîåìêîñòè èìå�þò ñãëàæåííûå ïèêè âìåñòî õàðàêòåðíûõ îñîáåííî�ñòåé. Ñãëàæèâàíèå óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì ëèíåéíûõðàçìåðîâ ÷àñòèöû, à àáñîëþòíàÿ âåëè÷èíà ìàêñè�ìóìîâ ñîîòâåòñòâåííî óâåëè÷èâàåòñÿ. Òàêàÿ îñîáåí�íîñòü ïîâåäåíèÿ íåêîòîðûõ ïðîèçâîäíûõ ñâîáîäíîéýíåðãèè õàðàêòåðíà äëÿ ìàëûõ ÷àñòèö è îáóñëîâ�ëåíà òåì, ÷òî âáëèçè êðèòè÷åñêîé îáëàñòè ðàäèóñêîððåëÿöèè ñòàíîâèòñÿ ðàâíûì ëèíåéíûì ðàçìåðàì÷àñòèöû [11℄.Ïî òåìïåðàòóðå ìàêñèìóìû òåïëîåìêîñòè ñìå�ùåíû îòíîñèòåëüíî òåìïåðàòóðû �àçîâîãî ïåðåõî�äà TN ðåàëüíîãî ìàòåðèàëà (áåñêîíå÷íîé ñèñòåìû) âñòîðîíó íèçêèõ òåìïåðàòóð. Ñ óìåíüøåíèåì ëèíåé�íûõ ðàçìåðîâ ñìåùåíèå óâåëè÷èâàåòñÿ. Ñìåùåíèåêðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî â ìà�ëûõ ÷àñòèöàõ âåëèêà äîëÿ ïîâåðõíîñòíûõ ñïèíîâ, íåîáëàäàþùèõ ïîëíûì íàáîðîì áëèæàéøèõ ñîñåäåé.Â ðåçóëüòàòå ðàçóïîðÿäî÷åíèå âîçíèêàåò ïðè áîëååíèçêèõ òåìïåðàòóðàõ [11℄.Íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíà çàâèñèìîñòü âîñïðèèì�÷èâîñòè îò òåìïåðàòóðû äëÿ ÷àñòèö ñ ðàçëè÷íûìè
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�èñ. 4. Çàâèñèìîñòü âîñïðèèì÷èâîñòè � îò òåìïå-ðàòóðû äëÿ ÷àñòèö ñ ðàçëè÷íûìè ëèíåéíûìè ðàç-ìåðàìè Lëèíåéíûìè ðàçìåðàìè. Çäåñü òàêæå íàáëþäàþòñÿñãëàæèâàíèå ïèêîâ âáëèçè TN è èõ ñìåùåíèå ïîòåìïåðàòóðå. Îòìåòèì, ÷òî äëÿ îäèíàêîâûõ ëèíåé�íûõ ðàçìåðîâ òåìïåðàòóðû, íà êîòîðûå ïðèõîäÿò�ñÿ ìàêñèìóìû òåïëîåìêîñòè è âîñïðèèì÷èâîñòè, íåñîâïàäàþò ìåæäó ñîáîé. Ìàêñèìóìû âîñïðèèì÷èâî�ñòè ïðèõîäÿòñÿ íà áîëåå âûñîêèå çíà÷åíèÿ òåìïåðà�òóð. Òàêîå íåñîâïàäåíèå õàðàêòåðíî êàê äëÿ ìîäå�ëåé ìàêðîîáðàçöîâ, òàê è äëÿ ìîäåëåé ìàëûõ ÷àñ�òèö [14℄. Ïîëó÷åííûå íàìè òåìïåðàòóðíûå çíà÷åíèÿìàêñèìóìîâ òåïëîåìêîñòè è âîñïðèèì÷èâîñòè äëÿâñåõ ëèíåéíûõ ðàçìåðîâ ïðèâåäåíû â òàáë. 2. Îò�ìåòèì, ÷òî ñ ðîñòîì ðàçìåðîâ ÷àñòèö ðàçíèöà ïîòåìïåðàòóðå â ìàêñèìóìàõ òåïëîåìêîñòè è âîñïðè�èì÷èâîñòè óìåíüøàåòñÿ. Íåñîâïàäåíèå ìàêñèìóìîâäåëàåò íåîäíîçíà÷íûì âîïðîñ âûáîðà ý��åêòèâíîéòåìïåðàòóðû �àçîâîãî ïåðåõîäà â ìîäåëÿõ ìàëûõ÷àñòèö. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ñòðîãîãî êðèòåðèÿ íàìè ïðî�âîäèëàñü ñëåäóþùàÿ ïðîöåäóðà.Â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ íà êàæäîì øàãå Ìîí�òå-Êàðëî íà ñïèí âû÷èñëÿëñÿ óãîë � ìåæäó íàïðàâ�ëåíèåì âåêòîðà íàìàãíè÷åííîñòè êàæäîé ïîäðåøåò�êè è îñüþ z. Çàòåì ïîëó÷åííûå äàííûå óñðåäíÿëèñüïî âñåé äëèíå ìàðêîâñêîé öåïè. Íà ðèñ. 5 ïðåäñòàâ�ëåíà ïîëó÷åííàÿ òàêèì îáðàçîì òåìïåðàòóðíàÿ çà�âèñèìîñòü óãëà � äëÿ ÷àñòèö ñ ëèíåéíûìè ðàçìåðà�ìè L = 14 è L = 22. Îòìåòèì, ÷òî íóìåðàöèÿ ðåøå�òîê óñëîâíàÿ. Â êà÷åñòâå ïåðâîé ìû âûáèðàëè ïîäðå�øåòêó ñ ìåíüøèì çíà÷åíèåì óãëà �, à â êà÷åñòâå âòî�ðîé � ñ áîëüøèì. Êàê âèäíî íà ãðà�èêå, ïðè íèç�êèõ òåìïåðàòóðàõ ìàãíèòíûå ìîìåíòû ïîäðåøåòîê1028



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 6, 2014 Êðèòè÷åñêèå ñâîéñòâà ìîäåëåé : : :Òàáëèöà 2. Òåìïåðàòóðíûå çíà÷åíèÿ ìàêñèìóìîâòåïëîåìêîñòè TCmax è âîñïðèèì÷èâîñòè T�max äëÿðàçëè÷íûõ ëèíåéíûõ ðàçìåðîâ LL TCmax,kBT=jJ1j T�max,kBT=jJ1j TCmax,Ê T�max,Ê10 1.84(2) 1.96(2) 56.7(6) 60.4(6)14 1.98(2) 2.04(2) 61.0(6) 62.8(6)18 2.06(2) 2.10(2) 63.4(6) 64.7(6)22 2.10(2) 2.12(2) 64.7(6) 65.3(6)T; K
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�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü îò òåìïåðàòóðû óãëà � ìåæäóíàïðàâëåíèåì âåêòîðîâ íàìàãíè÷åííîñòè ïîäðåøå-òîê è îñüþ z äëÿ ÷àñòèö ñ ëèíåéíûìè ðàçìåðàìèL = 14 (� � ïîäðåøåòêà 1, Æ � ïîäðåøåòêà 2),L = 22 (N � ïîäðåøåòêà 1, 4 � ïîäðåøåòêà 2)îðèåíòèðîâàíû âäîëü îñè z âî âçàèìíî ïðîòèâîïî�ëîæíûõ íàïðàâëåíèÿõ. Ïðè íåêîòîðîé òåìïåðàòóðåóïîðÿäî÷åíèå ïîëíîñòüþ èñ÷åçàåò è ÷àñòèöà ïåðå�õîäèò èç àíòè�åððîìàãíèòíîãî â ïàðàìàãíèòíîå ñî�ñòîÿíèå. Êàê ñëåäóåò èç òàáë. 2, òåìïåðàòóðà óïî�ðÿäî÷åíèÿ ïðèõîäèòñÿ íà ìàêñèìóì òåìïåðàòóðíîéçàâèñèìîñòè òåïëîåìêîñòè äëÿ äàííîé ÷àñòèöû. Òà�êèì îáðàçîì, ý��åêòèâíóþ òåìïåðàòóðó �àçîâîãîïåðåõîäà â ìîäåëÿõ ìàëûõ ÷àñòèö, ïî-âèäèìîìó, æå�ëàòåëüíî îïðåäåëÿòü ïî ïîëîæåíèþ ìàêñèìóìà òåì�ïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè òåïëîåìêîñòè. Òàêæå íà ðè�ñóíêå âèäíî, ÷òî ðàçóïîðÿäî÷åíèå ïðîèñõîäèò â äî�ñòàòî÷íî óçêîì òåìïåðàòóðíîì èíòåðâàëå, êîòîðûéóìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì ëèíåéíûõ ðàçìåðîâ ñèñòåìû.Ñîãëàñíî òåîðèè êîíå÷íî-ðàçìåðíîãî ñêåéëèí�ãà [1; 2℄, ý��åêòèâíàÿ òåìïåðàòóðà �àçîâîãî ïåðåõî�
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L�1=��èñ. 6. Çàâèñèìîñòü êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû îòëèíåéíûõ ðàçìåðîâ ÷àñòèöäà TN(L) ÷àñòèöû ñ êîíå÷íûìè ëèíåéíûìè ðàçìåðà�ìè L îòëè÷àåòñÿ îò òåìïåðàòóðû �àçîâîãî ïåðåõîäàTN áåñêîíå÷íîé ñèñòåìû íà âåëè÷èíó [1℄TN (L) = TN � �L�1=� ; (6)ãäå � � íåêîòîðàÿ êîíñòàíòà, � � ñòàòè÷åñêèé êðè�òè÷åñêèé èíäåêñ ðàäèóñà êîððåëÿöèè. Ïîëó÷åííàÿíàìè çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðû �àçîâîãî ïåðåõîäàTN (L) îò ëèíåéíûõ ðàçìåðîâ L ïðåäñòàâëåíà íàðèñ. 6. Â êà÷åñòâå TN (L) èñïîëüçîâàëàñü òåìïåðàòó�ðà, íà êîòîðóþ ïðèõîäèòñÿ ìàêñèìóì òåïëîåìêîñòè.Ëèíåéíàÿ àïïðîêñèìàöèÿ äàííîé çàâèñèìîñòèïî �îðìóëå (6) ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòàòü êðèòè÷åñêóþòåìïåðàòóðó áåñêîíå÷íîé ñèñòåìû ïî ïåðåñå÷åíèþèíòåðïîëÿöèîííîé ïðÿìîé ñ òåìïåðàòóðíîé îñüþ âòî÷êå L�1=� ! 0. Àïïðîêñèìàöèÿ ïðîâîäèëàñü ìå�òîäîì íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ è ïîêàçàíà íà ðèñóí�êå ñïëîøíîé ëèíèåé. Èññëåäîâàíèå ìîäåëè ìàêðîîá�ðàçöîâ MnF2 ñ ó÷åòîì âçàèìîäåéñòâèÿ ïåðâûõ áëè�æàéøèõ ñîñåäåé ïîêàçàëî, ÷òî íàëè÷èå ñèëüíîé îä�íîîñíîé àíèçîòðîïèè ïðèâîäèò ê èçèíãîâñêîìó êëàñ�ñó óíèâåðñàëüíîñòè ñòàòè÷åñêîãî êðèòè÷åñêîãî ïî�âåäåíèÿ äàííîé ìîäåëè [15℄. Ïîýòîìó ïðè âû÷èñ�ëåíèÿõ ïî �îðìóëå (6) â êà÷åñòâå âåëè÷èíû ñòà�òè÷åñêîãî êðèòè÷åñêîãî èíäåêñà ðàäèóñà êîððåëÿ�öèè ìû èñïîëüçîâàëè çíà÷åíèå � = 0:6298(8), õàðàê�òåðíîå äëÿ êëàññè÷åñêîé òðåõìåðíîé ìîäåëè Èçèí�ãà [1℄. Â ðåçóëüòàòå äëÿ áåñêîíå÷íîé ñèñòåìû íà�ìè áûëî ïîëó÷åíî çíà÷åíèå êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòó�ðû TN = 2:20(2)kBT=jJ1j. Îòìåòèì, ÷òî â ãðàäóñàõÊåëüâèíà äàííîå çíà÷åíèå ñîîòâåòñòâóåò âåëè÷èíåTN = 67:8(6) K, ÷òî áëèçêî ê òåìïåðàòóðå �àçîâîãîïåðåõîäà ðåàëüíûõ îáðàçöîâ MnF2.1029



Â. À. Ìóòàéëàìîâ, À. Ê. Ìóðòàçàåâ, Ì. À. Ìàãîìåäîâ ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 6, 20144. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÏðîâåäåííûå íàìè èññëåäîâàíèÿ ïîêàçûâàþò ý���åêòèâíîñòü ïðèìåíåíèÿ ìåòîäîâ âû÷èñëèòåëüíîé�èçèêè äëÿ èçó÷åíèÿ ñòàòè÷åñêîãî êðèòè÷åñêîãîïîâåäåíèÿ ìîäåëåé ìàëûõ ÷àñòèö ðåàëüíûõ ìàã�íèòíûõ ìàòåðèàëîâ. Ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî ïîçâîëÿ�åò èññëåäîâàòü âëèÿíèå ðàçìåðíûõ ý��åêòîâ íàòåïëî�èçè÷åñêèå ñâîéñòâà ìîäåëåé ìàëûõ ÷àñòèö.Ïîñêîëüêó ìàêñèìóìû òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìî�ñòåé òåïëîåìêîñòè è ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòèäëÿ îäèíàêîâûõ ëèíåéíûõ ðàçìåðîâ ïðèõîäÿòñÿ íàðàçíûå çíà÷åíèÿ òåìïåðàòóð, ýòèõ äàííûõ íåäî�ñòàòî÷íî äëÿ îäíîçíà÷íîãî îïðåäåëåíèÿ ý��åêòèâ�íîé òåìïåðàòóðû �àçîâîãî ïåðåõîäà ìîäåëåé ìàëûõìàãíèòíûõ ÷àñòèö. Äëÿ áîëåå ñòðîãîãî îïðåäåëåíèÿòåìïåðàòóðû óïîðÿäî÷åíèÿ íåîáõîäèìî äîïîëíè�òåëüíîå èññëåäîâàíèå ïðîñòðàíñòâåííîé îðèåíòàöèèâåêòîðà íàìàãíè÷åííîñòè ïîäðåøåòêè (ïîäðåøåòîê)èññëåäóåìûõ ìîäåëåé.Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî ïðè �èíàíñîâîé ïîä�äåðæêå Ìèíèñòåðñòâà îáðàçîâàíèÿ è íàóêè �îñ�ñèéñêîé Ôåäåðàöèè (ñîãëàøåíèå 14.Â37.21.1092)è �ÔÔÈ (ãðàíòû ��13-02-00220�A�2013,12-02-96504-ð�þã�à).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. D. P. Landau, Physi
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