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Dosl�d�ena XXZ{model~ u nabli�enn� dvoqastinkovogo klastera z dvoma var��c��nimi

parametrami'
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. Dalekos��nu vza
mod�� J vrahovanov nabli�enn�molekul�rnogo pol�.

Dl� r�znih znaqen~ parametra an�zotrop�Ý
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fazov� d��grami � otriman� temperaturn� zale�nost� hS
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i, entrop�Ý, teplo
mnosti ta

statiqnoÝ spri�n�tlivosti. Pokazano, wo pri
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� 1 nabli�enn� dvoqastinkovogo klastera

da
 nekorektn� rezul~tati v niz~kotemperaturn�� oblast�.
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I. VSTUP

U suqasn�� statistiqn�� f�zic� znaqnu uvagu

prid�l��t~ dosl�d�enn� se�netoaktivnih � magnet-

nih mater��l�v, �k� opisu�t~s� psevdosp�novimi mo-

del�mi. Tak, dl� psevdosp�novih sistem z daleko-

s��nimi vza
mod��mi, a tako�z korotkos��nimi ko-

rel�c��mi za na�vnosti velikogo qisla na�bli�qih

sus�d�v xiroko vikoristovu�t~ rozkladi za ober-

nenim rad�usom vza
mod�Ý [1{4]. U vipadku psevdo-

sp�novih sistem z korotkos��nimi vza
mod��mi (pe-

reva�no z urahuvann�m lixe na�bli�qih sus�d�v)

dostatn~o efektivnim (osoblivo dl� niz~korozm�r-

nih sistem) 
 metod klasternih rozvinen~ [5{16].

Prote �snu
 c�li� r�d reqovin, dl� �kih sutt
vimi 


efektivn� dalekos��n� � korotkos��n� vza
mod�Ým��

psevdosp�nami. Sered nih sl�d vid�liti nasampered

se�netoaktivn� mater��li tipu lad{bezlad, u tomu

qisl� se�netoaktivn� spoluki z vodnevimi zv'�zkami,

a tako� kvaz�odnovim�rn� � kvaz�dvovim�rn� magnetn�

� se�netoaktivn� spoluki. Mi tut ne budemo zupi-

n�tis� na z'�suvann� f�ziqnoÝ prirodi oboh tip�v

vza
mod��.U ko�n�� konkretn�� zadaq� ce pitann� vi-

maga
 spec��l~nogo rozgl�du.Dl� adekvatnogo opisu

takih ob'
kt�v neobh�dni� teoretiqni� p�dh�d, �ki�

bi dozvoliv zastosovuvati r�znu tehn�ku pri vra-

huvann� korotkos��nih � dalekos��nih vza
mod��.

Varto zauva�iti,wo zgadana viwe matematiqna pro-

blema 
 tipovo� dl� bagatoqastinkovih sistem. ÕÝ

usp�xno vir�xuvali pri pobudov� m�kroskop�qnoÝ te-

or�Ý metal�v [17{20] ta klasiqnih sistem [21,22]. U

cih robotah dalekos��n� vza
mod�Ý opisano u fazo-

vomu prostor� kolektivnih zm�nnih, a korotkos��n�

| u fazovomu prostor� �ndiv�dual~nih koordinat.

Korotkos��n� vza
mod�Ý, takim qinom, v�d�gra�t~

n�bi bazisnu rol~ stosovno dalekos��nih vza
mod��.

Tomu pereva�no [21,22] sistemu z korotkos��nimi

vza
mod��mi naziva�t~ bazisno� sistemo� abo si-

stemo� v�dl�ku.

Vikoristovu�qi �de� vid�lenn� bazisnoÝ sistemi

[21,22], u robotah [23,24] dl� kristal�qnih struk-

tur bula pobudovana posl�dovna teor�� psevdosp�no-

vih sistem z korotkos��nimi ta dalekos��nimi

vza
mod��mi. Sl�d zauva�iti, wo otriman� v cih ro-

botah zagal~n� virazi dl� termodinam�qnih ta di-

nam�qnih harakteristik sistem, wo rozgl�dalis�,

m�st�t~ termodinam�qn�ta korel�c��n�funkc�Ýbazis-

noÝ sistemi. Dosit~ usp�xni� opis bazisnoÝ sistemi

mo�e buti dos�gnuti� na osnov� metodu klasternih

rozvinen~ [5{15]. Odnak, na �al~, klasterni� p�d-

h�d rozvineni� lixe dl� rozrahunku statiqnih ha-

rakteristik psevdosp�novih sistem. U zv'�zku z tim

du�e va�livo� problemo� 
 uzagal~nenn� rozvine-

nogo v robotah [5{15] klasternogo p�dhodu dl� rozra-

hunku dinam�qnih harakteristik bazisnoÝsistemi.U

roboti [25] dl� model� �zin�a c� problema vir�xena

pri obme�enn� perxim por�dkom klasternogo rozvi-

nenn� za dvoqastinkovim klasterom (te � same, wo

nabli�enn� dvoqastinkovogo klastera (NDK)). Za-

proponovana v [25] metodika rozrahunku korel�c��-

nih funkc�� uzagal~nena dl� vipadku kvantovih

psevdosp�novih sistem z� sp�nom

1

2

(virazi dl� ko-

rel�c��nih funkc�� u �vnomu vigl�d� otriman� dl�

model� Ga�zenber�a) [26] ta v robotah [27,28] dl� vi-

padku �zin��vs~kih modele� z dov�l~nim znaqenn�m

sp�nu (virazi dl� korel�c��nihfunkc�� u �vnomu vi-

gl�d� otriman� dl� model� Bl�ma{Emer�{�r�f�tsa).

Meto� c�
Ý roboti 
 dosl�diti me�� zasto-

suvann� nabli�enn� dvoqastinkovogo klastera z

dvoma var��c��nimi parametrami za korotkos��-

nimi vza
mod��mi pri vrahuvannn� dalekos��nih

vza
mod�� u nabli�enn� molekul�rnogo pol� (NMP)

dl� XXZ{model� z� sp�nom

1

2

. Tut budut~ rozrahovan�

lixe termodinam�qn� harakteristiki model�, a do-

sl�d�enn� dinam�qnih vlastivoste� (v oblast�h, de
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NDK da
 korektn� rezul~tati dl� termodinam�qnih

harakteristik) zrobimo v nastupn�� robot�.

II. POSTANOVKA ZADAQ�

Rozgl�nemo psevdosp�nov� sistemi z S =

1

2

, �k� opi-

su�t~s� gam�l~ton��nom

H
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Tut perxi� dodanok opisu
 vza
mod�� lokal�zova-

nih atomnih magnetnih moment�v z neodnor�dnimi

magnetnimi pol�mi, drugi� | obm�nnu vza
mod��

atomnih magnetnih moment�v, a ostann��dodanok opi-

su
 dalekos��n� vza
mod�Ý m�� magnetnimi momen-

tami. S

a

i

(a = x; y; z) | dvor�dn� matric� Paul�, 
, �

| parametri an�zotrop�Ý (vipadok 
 = 0 v�dpov�da


XY{model�, � = 0 | model� �zin�a, a 
 = � v�d-

pov�da
 model� Ga�zenber�a). Zauva�imo, wo mno�-

nik � = (k

B

T )

�1

budemo vid�l�ti �vno (�ogo m�st�t~

h

z

i

, h

x

i

, K, J

ij

) lixe v r�d� k�ncevih sp�vv�dnoxen~.

Meto� c�
Ý roboti 
 dosl�d�enn� termodinam�q-

nih vlastivoste� XXZ{model� v perxomu po-

r�dku klasternogo rozvinenn� za korotkos��nimi

vza
mod��mi ta v nabli�enn� molekul�rnogo pol� za

dalekos��nimi vza
mod��mi.

U ramkah NMP za dalekos��nimi vza
mod��mi

gam�l~ton��n (2.1) zobrazimo u vigl�d�
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Tut vikoristane poznaqenn� dl� bazisnogo gam�l~-

ton��na:
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Zauva�imo, wo hS

y

i

i � 0. Ce legko baqiti z simetr�Ý

gam�l~ton��na (2.1) v�dnosno zam�ni S

y

i

!�S

y

i

.

Dl� F

�

fh

z

; h

x

g

�

{funkc�Ý (logarifma statistiq-

noÝ sumi) v NMP za dalekos��nimi vza
mod��mi na

osnov� (2.2) otrima
mo:
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{funkc�� | logarifm statistiqnoÝ

sumi bazisnoÝ sistemi (2.3).

Korel�c��n� funkc�Ý model� (kumul�ntn� seredn�

v�d psevdosp�novih operator�v za rozpod�lom ��bbsa

z gam�l~ton��nom H), xukatimemo takim qinom:
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Korel�c��n� funkc�Ý (KF) bazisnoÝ model� viznaqa-

�t~s� sp�vv�dnoxenn�mi
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Vihod�qi z vigl�du F{funkc�Ý (2.5), legko otri-

mati sp�vv�dnoxenn� m�� unarnimi KF bazisnoÝ mo-

del� (2.3) ta povnoÝ model� v NMP za dalekos��nimi

vza
mod��mi (2.2):
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III. NABLI�ENN� DVOQASTINKOVOGO

KLASTERA Z DVOMA VAR��C��NIMI

PARAMETRAMI

U c~omu rozd�l� mi rozgl�nemo psevdosp�nov� si-

stemi, �k� opisu�t~s� gam�l~ton��nom (2.3) (bazisna

zadaqa). Provedemo klasterne rozvinenn� pri roz-

bitt� �ratki na dvoqastinkov� klasteri [16]. Pozna-

qimo qerez

r

'

z

i

S

z

i

+

r

'

x

i

S

x

i

(

r

'

a

i

m�stit~ mno�nik �)

operator efektivnogo pol�, �ke d�
 na vuzol i z

boku vuzla r, wo nale�it~ do na�bli�qogo otoqenn�

i (r 2 �

i

).Oqevidno,wo na dov�l~ni� vuzol i pri roz-

bitt� �ratki na dvoqastinkov� klasteri d�
 z pol�v

(z | qislo na�bli�qih sus�d�v) z boku klaster�v,wo

m�st�t~ ce� vuzol. Pere�demo v�d vuzlovogo do kla-

sternogo p�dsumovuvann� [16]:
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P�sl� toto�nogo peretvorenn� z urahuvann�m (3.1)

bazisni� gam�l~ton��n (2.3) matime vigl�d
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Prov�vxi rozplutuvann� operator�v za dopomogo�

T

�

{eksponenti ta obme�ivxis~ perxim por�dkom

klasternogo rozvinenn� [16], wo v�dpov�da
 nabli-

�enn� dvoqastinkovogo klastera, otrima
mo

k
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funkc�� (div. [29]) u vigl�d�:
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Na osnov� (2.7), (3.6) ta umovi ekstremumu
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Zauva�imo,wo sistema 2zN r�vn�n~ dl� klasternih

pol�v (3.13) (�ku mo�na zapisati u vigl�d� hS
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S

1

[�

1

(S

1

)]

= Sp

S

1

;S

r

[�

1r

(S

1

;S

r

)] = 1). Ot�e, v NDK umova eks-

tremumu

k

F{funkc�Ý (3.11) da
 sp�vv�dnoxenn� (3.14)

m�� vnutr�xn~oklasternimi matric�mi gustini.

Osk�l~ki naxim zavdann�m u c�� robot� 


dosl�d�enn� lixe termodinam�qnih vlastivoste�

XXZ{model�, to nadal� obme�imos� vipadkom od-

nor�dnogo pol� (h

z

i

= h

z

, h

x

i

= h

x

, hS

z

i

i = hS

z

i,

hS

x

i

i = hS

x

i).

Logarifm statistiqnoÝ sumi na elementarnu

kom�rku kristala (f{funkc��) v NMP za daleko-

s��nimi vza
mod��mi ta v NDK za korotkos��no�
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vza
mod�
� matime vigl�d (tut � dal� mno�nik � =

1

k

B

T

budemo vid�l�ti �vno):

f

�

h

z

; h

x

�

=

k

f

�

�

z

;�

x

; '

z

; '

x

�

(3.15)

�

1

8

�J

0

h




�

m

z

�

2

+ �

�

m

x

�

2

i

;

�

z

= h

z

+

1

2


J

0

m

z

; �

x

= h

x

+

1

2

�J

0

m

x

; (3.16)

J

0

=

N

X

j=1

J

ij

; m

a

= 2hS

a

i:

k

f{funkc�� (logarifm statistiqnoÝ sumi na elemen-

tarnu kom�rku kristala bazisnoÝ model�)

k

f

�

�

z

;�

x

; '

z

; '

x

�

(3.17)

= (1� z)F

1

�

~�

z

; ~�

x

�

+

z

2

F

12

�

~

~�

z

;

~

~�

x

�

vira�a
t~s� qerez odnoqastinkovu vnutr�xn~okla-

sternu F

1

{funkc��

F

1

�

~�

z

; ~�

x

�

= lnZ

1

�

~�

z

; ~�

x

�

= ln Sp

S

1

e

H

1

; (3.18)

H

1

�

~�

z

; ~�

x

�

= �

X

a=x;z

~�

a

S

a

1

; (3.19)

~�

a

= �

a

+ z'

a

; (a = z; x)

ta dvoqastinkovu vnutr�xn~oklasternuF

12

{funkc��

F

12

�

~

~�

z

;

~

~�

x

�

(3.20)

= lnZ

12

�

~

~�

z

;

~

~�

x

�

= ln Sp

S

1

;S

2

exp(H

12

);

H

12

�

~

~�

z

;

~

~�

x

�

= �

X

a=x;z

~

~�

a

�

S

a

1

+ S

a

2

�

(3.21)

+�K

h


S

z

1

S

z

2

+ �

�

S

x

1

S

x

2

+ S

y

1

S

y

2

�i

;

~

~�

a

= �

a

+ (z � 1)'

a

; (a = z; x): (3.22)

Dl� viznaqenn� m

a

ta '

a

(a = z; x) u vipadku od-

nor�dnogo pol� na osnov� (3.12) ta (3.13) budemo mati

qotiri r�vn�nn�:

m

a

= 2

@ F

1

@(� ~�

a

)

; (3.23)

@ F

1

@(� ~�

a

)

=

@ F

1r

@(�

~

~�

a

)

: (3.24)

Teper zupinimos� na otrimann� odnoqastinkovoÝ

F

1

{funkc�Ý ta r�vn�n~ dl� unarnih korel�tor�v u

�vnomu vigl�d�. Gam�l~ton��n H

1

d�
 na bazis� dvoh

funkc�� stanu odn�
Ý qastinki

1 +

2 � :

(3.25)

U zobra�enn� (3.25) gam�l~ton��nH

1

ma
 vigl�d:

H

1

=

1

2

�

�

~�

z

~�

x

~�

x

�~�

z

�

: (3.26)

Uz�vxi do uvagi (3.18), legko otrimati v �vnomu vi-

gl�d� viraz dl� F

1

{funkc�Ý:

F

1

�

~�

z

; ~�

x

�

= ln

h

2ch

�

1

2

��

�i

; (3.27)

� =

p

(~�

z

)

2

+ (~�

x

)

2

:

Na osnov� (3.23) otrima
mo r�vn�nn� dl� m

a

, (a =

z; x):

m

a

=

~�

a

�

th

�

1

2

��

�

: (3.28)

Urahovu�qi (3.19), na osnov� r�vn�n~ (3.28) mo�na

vse zvesti do m

z

ta m

x

, zv�l~nivxis~ v�d '

z

, '

x

:

'

a

=

1

z

�

k

B

T

m

a

M

ln

�

1 +M

1�M

�

� �

a

�

; (3.29)

de

M =

p

(m

z

)

2

+ (m

x

)

2

: (3.30)

Teper zupinimos� na otrimann� dvoqastinkovoÝ

F

12

{funkc�Ý.Gam�l~ton��nH

12

d�
 na bazis� qotir~oh

funkc�� stanu dvoqastinkovogo klastera

1 + +

2 + �

3 � +

4 � � :

(3.31)

U zobra�enn� (3.31) gam�l~ton��nH

12

ma
 vigl�d:

H

12

= (3.32)

= �

0

B

B

B

B

B

B

@

~

~�

z

+

1

4


K

1

2

~

~�

x

1

2

~

~�

x

0

1

2

~

~�

x

�

1

4


K

1

2

�K

1

2

~

~�

x

1

2

~

~�

x

1

2

�K �

1

4


K

1

2

~

~�

x

0

1

2

~

~�

x

1

2

~

~�

x

�

~

~�

z

+

1

4


K

1

C

C

C

C

C

C

A

:

Na osnov� (3.20) ta (3.32) otrima
mo dl� dvoqastin-

kovoÝ F

12

{funkc�Ý
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F

12

�

~

~�

z

;

~

~�

x

�

= ln

h

4

X

�=1

e

�E

(12)

�

i

; (3.33)

de

E

(12)

4

= �

1

4


K �

1

2

�K; (3.34)

a tri �nx� vlasn� znaqenn� E

(12)

1;2;3

matric� (3.32) 
 ko-

ren�mi kub�qnogo r�vn�nn�, �ke zruqno zapisati u

vigl�d�:

�

1

4


K� E

(12)

�

2

�

1

4


K�

1

2

�K+ E

(12)

�

(3.35)

�

�

1

4


K�

1

2

�K+ E

(12)

��

~

~�

z

�

2

+

�

1

4


K� E

(12)

��

~

~�

x

�

2

= 0:

IV. DOSL�D�ENN� V�L^NOÕ ENER��Õ

Teper zupinimos� na dosl�d�enn� v�l~noÝ ener��Ý

XXZ{model� v NDK z dvoma var��c��nimi paramet-

rami za korotkos��nimi vza
mod��mi ta v NMP za

dalekos��nimi vza
mod��mi.

F (m

z

;m

x

; '

z

; '

x

) = �k

B

TN

�

f(m

z

;m

x

; '

z

; '

x

)

�

: (4.1)

Urahovu�qi,wo '

a

vira�a
t~s� qerez m

z

,m

x

(3.29),

otrima
mo v�l~nu ener��� �k funkc�� dvoh para-

metr�v m

z

, m

x

:

F (m

z

;m

x

) (4.2)

= �k

B

TN

n

(1�z) ln

h

2ch

�

�

2

p

(~�

z

)

2

+ (~�

x

)

2

�i

+

1

2

z ln

h

e

��K(

1

4


+

1

2

�)

+

3

X

�=1

e

�E

(12)

�

io

+

1

8

J

0

N

h


(m

z

)

2

+ �(m

x

)

2

i

;

de E

(12)

1;2;3


 koren�mi kub�qnogo r�vn�nn� (3.35);

P

3

n=0

a

n

(E

(12)

)

n

= 0, priqomu

a

3

= 1 ; a

2

= �K(

1

2

�+

1

4


); (4.3)

a

1

= �

1

16

(
K)

2

+

1

4


�K

2

� (

~

~�

z

)

2

� (

~

~�

x

)

2

;

a

0

= K(

1

4


 �

1

2

�)

h

1

16

(
K)

2

� (

~

~�

z

)

2

i

+

1

4


K(

~

~�

x

)

2

:

Rozgl�nemo spoqatku an�zotropnu model~ Ga�zen-

ber�a (� 6= 
) pri h

z

= h

x

= 0. Zauva�imo, wo

mi vvodimo �nf�n�tezimal~n� pol� h

z

! 0, h

x

! 0,

osk�l~ki pri h

z

� 0, h

x

� 0, �k vidno z simetr�Ý

gam�l~ton��na wodo zam�ni S

a

! �S

a

, m

a

� 0

(a = x; y; z). Na ris. 1, �ki� 
 harakternim dl�

vipadku � < 
 pri z > 2, J

0

� 0 ta z = 2, J

0

> 0,

navedena v�l~na ener��� (4.2) �k funkc�� parametr�v

m

z

, m

x

dl� � = 0:5, 
 = 1, z = 4, J

0

= 0:1 pri

t = 4

k

B

T

zK

= 0:75 > t

c

ta t = 0:55 < t

c

. Vidno,

wo pri � < 
 absol�tni� m�n�mum v�l~noÝ ener��Ý

bude pri m

x

� 0. U vipadku � > 
 zale�nost�

v�l~noÝ ener��Ý v�d parametr�v m

z

, m

x

�k�sno v�d-

m�nn� v�d podanih na ris. 1. U c~omu vipadku ab-

sol�tni� m�n�mum v�l~noÝ ener��Ý bude pri m

z

� 0.

(a)

F

k

B

N

m

z

m

x

1

0.5

0 0.5 1

-0.65

-0.3

-0.25

(b)

F

k

B

N

m

z

m

x

1

0.5

0 0.5 1

-0.55

-0.3

-0.25

Ris. 1. V�l~na ener��� �k funkc�� parametr�vm

x

ta m

z

dl� z = 4, J

0

= 0:1, � = 0:5, 
 = 1:0 pri t = 4

k

B

T

zK

= 0:75 (a)

ta t = 0:55 (b).
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Kr�m togo, u niz~kotemperaturn�� oblast� (za vi-

n�tkom pevnogo prom��ku znaqen~ parametra an�zo-

trop�Ý

�




2 [1; (

�




)

a

]; znaqenn� (

�




)

a

zale�it~ v�d tipu

�ratki ta veliqini dalekos��noÝ vza
mod�Ý) abso-

l�tni� m�n�mum v�l~noÝ ener��Ý dos�ga
t~s� prim

z

=

m

x

= 0, tobto ma
 m�sce antitoqka K�r�.

U vipadku � = 
 (�zotropna model~ Ga�zenber�a)

vvodimo �nf�n�tezimal~ne pole h

z

! 0 (h

x

� 0)

[30], tod� m

x

� 0, abo �nf�n�tezimal~ne pole h

x

! 0

(h

z

� 0), tod� m

z

� 0.

Ot�e, z urahuvann�m (3.29), baqimo,wo dl� � < 
,

h

z

= h

x

! 0 ta dl� � = 
, h

z

! 0, h

x

� 0 ma
mo

'

x

= m

x

� 0, a dl� � > 
, h

z

= h

x

! 0 ta dl� � = 
,

h

x

! 0, h

z

� 0 ma
mo '

z

= m

z

� 0.

V. NABLI�ENN� DVOQASTINKOVOGO

KLASTERA Z ODNIM VAR��C��NIM

PARAMETROM

Provedene qislove dosl�d�enn� v�l~noÝ ener��Ý �k

funkc�Ý m

z

ta m

x

pokazu
, wo doc�l~no rozgl�dati

okremo tak� dva vipadki:

1) � � 
, h

x

� 0, '

x

= m

x

� 0;

2) � � 
, h

z

� 0, '

z

= m

z

� 0.

Rozgl�nemo spoqatku perxi� vipadok. Na osnov�

(3.15), (3.17), (3.27) ta (3.31){(3.33) otrima
mo f(h

z

){

funkc�� u �vnomu vigl�d�:

f(h

z

)= (1�z)F

1

(~�

z

)+

z

2

F

12

(

~

~�

z

)�

1

8

�
J

0

�

m

z

�

2

; (5.4)

de

F

1

(~�

z

) = lnZ

1

(~�

z

); (5.5)

Z

1

(~�

z

) = 2ch(

1

2

� ~�

z

);

F

12

(

~

~�

z

) = lnZ

12

(

~

~�

z

); (5.6)

Z

12

(

~

~�

z

) = 2e

1

4

�
K

L(

~

~�

z

);

L(

~

~�

z

) =

h

ch(�

~

~�

z

) + e

�

1

2

�
K

ch(

1

2

��K)

i

: (5.7)

Na osnov� r�vn�n~ (3.23) (abo (3.28)) ta (3.24) otri-

ma
mo sistemu r�vn�n~ dl� m

z

ta '

z

:

m

z

= th(

1

2

� ~�

z

); (5.8)

th(

1

2

� ~�

z

) =

sh(�

~

~�

z

)

L(

~

~�

z

)

: (5.9)

Uz�vxi do uvagi, wo za dopomogo� (3.29) mo�na vi-

kl�qiti '

z

, otrima
mo r�vn�nn� dl� m

z

:

m

z

=

sh

�

�

~

~�

z

(m

z

)

�

L(m

z

)

; (5.10)

de

~

~�

z

(m

z

) (5.11)

=

1

z

�

(z � 1)k

B

T ln

�

1 +m

z

1�m

z

�

+

1

2


J

0

m

z

+ h

z

�

:

Spri�n�tliv�st~, entrop�� ta teplo
mn�st~ mo�na

rozrahuvati takim qinom [16]:

� =

d m

z

d h

z

=

k

�

1� 
J

0

�

k

�

; (5.12)

k

� = �

0

B

@

k

f

��

�

�

k

f

�'

�

2

k

f

''

1

C

A

;

S =

d F

d T

=

k

S;

k

S = k

B

N

�

k

f � �

@

k

f

@ �

�

; (5.13)

C = T

d S

d T

=

k

C (5.14)

+

k

B

�
J

0

1� 
J

0

�

k

�

�

��

@

k

f

�

@ �

+

k

f

�'

k

f

''

�

k

f

'

+ �

@

k

f

'

@ �

��

2

;

k

C = k

B

(

�

2

@

2 k

f

@ �

2

�

�

k

f

'

+ �

@

k

f

'

@ �

�

2

1

k

f

''

)

:

Tut vikoristan� poznaqenn�:

k

f

� : : :�

| {z }

l

1

' : : :'

| {z }

l

2

=

@

l

1

@(��

z

)

l

1

@

l

2

@(�'

z

)

l

2

k

f(�

z

; '

z

): (5.15)

Qastinn� poh�dn� u �vnomu vigl�d� naveden� v robot�

[29]. Vipixemo tut lixe viraz dl� statiqnoÝmagnet-

noÝ spri�n�tlivosti:

� = �

(

2zL

2

1 + e

�

1

2

�
K

ch(�

~

~�

z

)ch(

1

2

��K)

(5.16)

+

4(1� z)

1� (m

z

)

2

� �
J

0

�

�1

:

Z umovi

�

�(m

z

= 0; T = T

c

)

�

�1

= 0 otrima
mo r�v-

n�nn� dl� T

c

:

1

2

z

�

1 + e

�

1

2

�

c


K

ch(

1

2

�

c

�K)

�

(5.17)

+(1 � z) �

1

4

�

c


J

0

= 0:

Rozgl�nemo teper drugi� vipadok. Na osnov�

(3.15), (3.17), (3.27) ta (3.31){(3.33) otrima
mo f(h

x

){

funkc�� u �vnomu vigl�d�:

396



TERMODINAM�KAXXZ{MODEL� V NABLI�ENN� DVOQASTINKOVOGOKLASTERA

f(h

x

)=(1�z)F

1

(~�

x

)+

z

2

F

12

(

~

~�

x

)�

1

8

��J

0

�

m

x

�

2

; (5.18)

de

F

1

(~�

x

) = lnZ

1

(~�

x

); (5.19)

Z

1

(~�

x

) = 2ch(

1

2

� ~�

x

);

F

12

(

~

~�

x

) = lnZ

12

(

~

~�

x

); (5.20)

Z

12

(

~

~�

x

) = e

1

4

�
K

+ 2e

1

4

��K

ch(�r) + e

�(

1

4


+

1

2

�)�K

;

r(

~

~�

x

) =

q

(

~

~�

x

)

2

+

1

16

(�� 
)

2

K

2

: (5.21)

Na osnov� r�vn�n~ (3.23) (abo (3.28)) ta (3.24) otri-

ma
mo sistemu r�vn�n~ dl� m

x

ta '

x

:

m

x

= th(

1

2

� ~�

x

) (5.22)

th(

1

2

� ~�

x

) =

2

~

~�

x

e

1

4

��K

sh(�r)

r(

~

~�

x

)Z

12

(

~

~�

x

)

: (5.23)

Beruqi do uvagi, wo za dopomogo� (3.29) mo�na vi-

kl�qiti '

x

, otrima
mo r�vn�nn� dl� m

x

:

m

x

=

2

~

~�

x

(m

x

)e

1

4

��K

sh(�r)

r(m

x

)Z

12

(m

x

)

; (5.24)

de

~

~�

x

(m

x

) (5.25)

=

1

z

�

(z�1)k

B

T ln

�

1 +m

x

1�m

x

�

+

1

2

�J

0

m

x

+ h

x

�

:

Spri�n�tliv�st~, entrop�� ta teplo
mn�st~ mo�na

rozrahuvati z vikoristann�m formul (5.12){(5.14),

zrobivxi v nih zam�nu 
 ! � ta vrahuvavxi tak�

poznaqenn�:

k

f

� : : :�

| {z }

l

1

' : : :'

| {z }

l

2

=

@

l

1

@(��

x

)

l

1

@

l

2

@(�'

x

)

l

2

k

f(�

x

; '

x

): (5.26)

Qastinn� poh�dn� u �vnomu vigl�d� navedeno v robot�

[29]. Vipixemo tut lixe viraz dl� statiqnoÝmagnet-

noÝ spri�n�tlivosti:

� = �

�

z

A

+

4(1� z)

1� (m

x

)

2

� ��J

0

�

�1

; (5.27)

A = e

1

4

��K

h�

~

~�

x

r

�

2

ch(�r) +

(��
)

2

K

2

16�r

3

sh(�r)

i

=Z

12

�2e

1

2

��K

�

~

~�

x

r

�

2

sh

2

(�r)=Z

2

12

:

Z umovi

�

�(m

x

= 0; T = T

c

)

�

�1

= 0 otrima
mo

r�vn�nn� dl� T

c

:

2e

1

4

�

c

�K

sh(

1

4

�

c

(�� 
)K)

h

�

c

�J

0

� 4 + 4z

i

(5.28)

�zK(�� 
)e

1

4

�

c


K

h

1 + e

�

1

2

�

c


K

ch(

1

2

�

c

�K)

i

= 0:

VI. REZUL^TATI QISLOVIH ROZRAHUNK�V

U c~omu rozd�l� zupinimos� na rezul~tatah qislo-

vih rozrahunk�v (pri h

z

! 0, h

x

! 0) termodinam�q-

nih harakteristik XXZ{model�.

Zauva�imo, wo tut vikoristano poznaqenn� dl�

v�dnosnih veliqin:

t = 4

k

B

T

zK

; m

z

= 2hS

z

i; m

x

= 2hS

x

i;

s =

1

k

B

T

S; c =

1

k

B

T

C:

Spoqatku korotko zupinimos� na vipadku odno-

vim�rnoÝ model� (z = 2) pri J

0

= 0. Na ris. 2 podano

temperaturn� zale�nost� obernenoÝ spri�n�tlivosti

�

�1

, entrop�Ý s ta teplo
mnosti c, otriman� v NDK

pri � 2 [0; 1], 
 = 1. Pri � bliz~komu do 1 v niz~-

kotemperaturn�� oblast� dl� entrop�Ý ta teplo
mno-

sti v NDK otrimu
mo �k�sno nepravil~n� rezul~tati

(s(t = 0) > 0, c(t) ne 
 zrosta�qo� funkc�
� pri

niz~kih temperaturah). Koli 
 � 1 (� = 1), rezul~-

tati NDK dl� s pri 
 2 [0; 1] ta dl� �

�1

pri 
 2 [0; 1[

v niz~kotemperaturn�� oblast� 
 �k�sno nepravil~-

nimi. Entrop�� v�d'
mna, za vin�tkom vipadku zna-

qen~ 
 bliz~kih do 1 (tut s(t = 0) > 0). Obernena

statiqna spri�n�tliv�st~ ne 
 zrosta�qo�funkc�
�

temperaturi.Na ris. 3 podano rezul~tati dl� model�

Ga�zenber�a ta XY{model�, otriman� r�znimi meto-

dami. Vidno, wo NDK da
 lixe �k�sni� opis tempe-

raturnoÝ zale�nosti teplo
mnosti. Oqevidno, wo v

ramkah klasternogo p�dhodu neobh�dno vrahovuvati

viw� por�dki klasternogo nabli�enn�, wo mo�na

posl�dovno zrobiti v metod� var��c�Ý klastera [32].

Rozgl�nemo teper korotko rezul~tati, otriman� v

NDK dl� odnovim�rnoÝ model� (z = 2) pri J

0

> 0 �

dl� dvovim�rnoÝta trivim�rnoÝmodele� (z = 4; 6) pri

J

0

� 0. Spoqatku zupinimos� na vipadku � 2 [0; 1]

pri 
 = 1. Na ris. 4 podano fazov� d��grami dl�

r�znih �ratok pri r�znih znaqenn�h dalekos��noÝ

vza
mod�Ý J

0

. Zauva�imo, wo dl� z = 4, J

0

= 0, � = 1

NDK, na v�dm�nu v�d NMP, ne peredbaqa
 fazovogo

perehodu. Dl� termodinam�qnih harkteristik NDK

da
 �k�sno pravil~n� rezul~tati (div. ris. 5), za vi-

n�tkom vipadku, koli � bliz~ke do 1, pri malih zna-

qenn�h J

0

u niz~kotemperaturn�� oblast�. Zokrema,

dl� kvadratnoÝ �ratki s(t = 0) > 0, a parametr po-

r�dku ta obernena statiqna spri�n�tliv�st~ ma�t~

u niz~kotemperaturn�� oblast� toqki pereginu. Dl�

kub�qnoÝ �ratki parametr por�dku ne vihodit~ pri

t = 0 na nasiqenn� (m

z

(t = 0) < 1), s(t = 0) > 0, �

�1

ne 
 spadno� funkc�
� temperaturi v niz~kotempe-

raturn�� oblast�.
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Pri 
 2 [0; 1], � = 1 (dl� z > 2, J

0

� 0 � dl�

z = 2, J

0

> 0) rezul~tati, otriman� v NDK, 
 �k�sno

nepravil~nimi v niz~kotemperaturn�� oblast� (div.

ris. 6). Pri 
 2 [0; 


a

] (znaqenn� 


a

tim menxe, qim

b�l~xe znaqenn� J

0

ta qim menxe z; pri J

0

! 0




a

! 1) peredbaqa
t~s� niz~kotemperaturni� fazo-

vi� pereh�d (antitoqka K�r�), b�l~xe togo, entrop��


 v�d'
mno� v c�� oblast�. Pri 
 2 [


a

; 1] antitoqka

K�r� v�dsutn�, prote temperaturn� zale�nost� ter-

modinam�qnih harakteristik 
 tako� �k�sno nepra-

vil~nimi pri niz~kih temperaturah.Zokrema,m

x

ne

vihodit~ pri t = 0 na nasiqenn� abo ma
 peregini;

s(t = 0) > 0; obernena statiqna spri�n�tliv�st~ ne 


spadno� funkc�
� temperaturi abo ma
 peregini.

Oqevidno, wo NDK mo�e buti zastosovanim dl�

rozrahunku termodinam�qnih harakteristik XXZ{

model� pri 0 �

�




� (

�




)

k

((

�




)

k

� 1) u vs~omu tem-

peraturnomu �nterval�. Znaqenn� (

�




)

k

zale�it~ v�d

tipu �ratki ta veliqini J

0

. Qim b�l~xe J

0

, tim

b�l~xe (

�




)

k

nabli�a
t~s� do odinic�, priqomu pri

dostatn~o velikih znaqenn�h dalekos��noÝ vza
mod�Ý

(

�




)

k

= 1. U vipadku (

�




) > (

�




)

k

NDK da
 neko-

rektn� rezul~tati.Ce pov'�zane z tim,wo take nabli-

�enn� nedostatn~o vrahovu
kvantov� fl�ktuac�Ý,wo

sutt
vo vi�vl�
t~s� v niz~kotemperaturn�� oblast�.

Prote � v c~omu vipadku NDK mo�e buti zastoso-

vanim dl� rozrahunku termodinam�qnih harakteri-

stik model� pri temperaturah, viwih v�d de�kogo

znaqenn� t

1

(t

1

le�it~ ni�qe v�d kritiqnoÝ tempera-

turi � viwe v�d antitoqki K�r� (�kwo vona 
); zna-

qenn� t

1

zale�it~ v�d parametr�v z, J

0

,

�
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0.9

α=0
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Ris. 2. Temperaturn� zale�nost� obernenoÝ statiqnoÝ spri�n�tlivosti �

�1

, entrop�Ý s =

1

k

B

N

S, teplo
mnosti

c =

1

k

B

N

C dl� z = 2, J

0

= 0 (
 = 1) pri r�znih znaqenn�h parametra an�zotrop�Ý �.

0.0 0.5 1.0 1.5
0.00

0.05

0.10

ðåçóëüòàò÷èñåëüíèé

tt
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c (a)ÍÄÊ
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0.5

1.0

1.5
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m=8

òî÷íèé

c (b)

ÍÄÊ

Ris. 3. Temperaturn� zale�nost� teplo
mnosti c =

1

k

B

N

C pri z = 2, J

0

= 0, dl� model� Ga�zenber�a (a) ta dl�

XY{model� (b). Rezul~tati NDK, qisel~ni� rezul~tat Bonnera � F�xera (div. [31]), rezul~tati qisel~nogo metodu na

osnov� peretvorenn� (formula Suzuk�{Trottera) odnovim�rnoÝ model� do dvovim�rnoÝ (N �m) model� �zin�a [31].

398



TERMODINAM�KAXXZ{MODEL� V NABLI�ENN� DVOQASTINKOVOGOKLASTERA

0 0.2 0.4 0.6 0.8
0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

J0=0.001

0.1

0.3

J0=0.6

α

(a)tc

α 0 0.2 0.4 0.6 0.8
0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

0.1

J0=0.6

0.3
J0=0

α

tc (b)

0 0.2 0.4 0.6 0.8
0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0 J0=0.6

0.3

tc (c)

J0=0
0.1

Ris. 4. Fazov� d��grami pri r�znih znaqenn�h dalekos��noÝ vza
mod�Ý J

0

(
 = 1) dl� r�znih �ratok: (a) z = 2;

(b) z = 4; (c) z = 6.
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Ris. 5. Temperaturn� zale�nost� parametra m

z

= 2hS

z

i, obernenoÝ statiqnoÝ spri�n�tlivosti �

�1

ta entrop�Ý

s =

1

k

B

N

S dl� z = 4, J

0

= 0 pri r�znih znaqenn�h parametra an�zotrop�Ý � (
 = 1).
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Ris. 6. Temperaturn� zale�nost� parametram

x

= 2hS

x

i ta entrop�Ý s =

1

k

B

N

S dl� z = 6, J

0

= 0 pri r�znih znaqenn�h

parametra an�zotrop�Ý 
 (� = 1).
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THERMODYNAMICS OF XXZ{MODEL WITHIN TWO{PARTICLE CLUSTER

APPROXIMATION

R. R. Levitskii, S. I. Sorokov, O. R. Baran, I. M. Pyndsyn

Institute for Condensed Matter Physics of the National Academy of Sciences of Ukraine,

1 Svientsitskii Str., Lviv, 290011, Ukraine

Phone: 42{74{39, e{mail: sorok@icmp.lviv.ua

The XXZ{model was investigated within two{particle cluster approximation with two variational parameters

'

z

, '

x

. The long{range interaction J was taken into account in the framework of mean{�eld approximation.

At various values of the anisotropy parameter

�




(K

zz

= 
K, K

xx

= K

yy

= �K, J

zz

= 
J , J

xx

= J

yy

= �J ,

K | short{range interaction) and long{range interaction J , phase diagrams were constructed and temperature

dependences of hS

z

i, hS

x

i, entropy, speci�c heat, and static susceptibility were calculated. It was shown that at

�




� 1 two{particle cluster approximation gave qualitatively incorrect results in a low{temperature region.
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