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U nabli�enn� dvoqastinkovogo klastera z dvoma ta odnim var��
��nimi parametrami za

korotkos��nimi vza
mod��mi pri vrahuvann� dalekos��nih vza
mod�� u nabli�enn� moleku-

l�rnogo pol� dosl�d�eno termodinam�qn� harakteristiki sp�n{

1

2

model� �zin�a v popereqnomu

pol� z parnimi korotkos��nimi ta dalekos��nimi vza
mod��mi.

Pri r�znih znaqenn�h veliqini popereqnogo pol� ta dalekos��noÝ vza
mod�Ý pobudovano

fazov� d��grami � otrimano temperaturn� zale�nost� parametra por�dku ta pozdov�n~oÝ sta-

tiqnoÝ spri�n�tlivosti. Pokazano, wo klasterne nabli�enn� z dvoma var��
��nimi paramet-

rami da
 nekorektn� rezul~tati v niz~kotemperaturn�� d�l�n
�, a klasterne nabli�enn� z

odnim var��
��nim parametrom 
 nezastosovnim dl� odnovim�rnih �ratok.

Kl�qov� slova: model~ �zin�a v popereqnomu pol�, fazov� perehodi, klasterne nabli-

�enn�.

PACS number: 75.10.Jm, 77.80.Bh

I. VSTUP

U suqasn�� statistiqn�� teor�Ý kondensovanih sis-

tem veliku uvagu prid�l��t~ dosl�d�enn� se�ne-

toaktivnih ta magnetnih mater��l�v, �k� opisu�-

t~s� psevdosp�novimi model�mi �z sutt
vimi korot-

kos��nimi ta dalekos��nimi vza
mod��mi. Sered

nih osoblivo sl�d vid�liti se�netoaktivn� mater�-

�li z vodnevimi zv'�zkami [1{4℄ ta niz~kovim�rn�

magnetiki [5,6℄. Dl� 
~ogo tipu reqovin harakter-

nimi 
 sutt
v� niz~kovim�rn� korotkos��n� korel�-


�Ý por�d �z trivim�rnimi dalekos��nimi vza
mod�-

�mi. Dl� adekvatnogo opisu takih ob'
kt�v neobh�d-

ni� teoretiqni� p�dh�d, �ki� bi dozvoliv vikoristo-

vuvati r�zn� matematiqn� metodi pri vrahuvann� ko-

rotkos��nih � dalekos��nih vza
mod��. Taka prob-

lema tipova dl� statistiqnoÝ teor�Ý bagatoqastin-

kovih sistem. ÕÝ usp�xno rozv'�zuvali pri vivqenn�

r�vnova�nih vlastivoste� klasiqnih sistem [7{13℄

� metal�v [14{18℄ na osnov� p�dhodu, zaproponovanogo

v pra
�h [7{9,11{14℄. Dalekos��n� vza
mod�Ý v 
~omu

p�dhod� opisu�t~s� u fazovomu prostor� kolektivnih

zm�nnih, a korotkos��n�| u fazovomu prostor� �ndi-

v�dual~nih koordinat. Pri 
~omu sistemu z korotko-

s��nimi vza
mod��mi naziva�t~ bazisno� sistemo�

v�dl�ku (BSV) [7{9,11℄.

Du�e aktual~no� problemo� bulo stvorenn� v�d-

pov�dnogo metodu � dl� psevdosp�novih sistem. Dl�

rozv'�zann� 
�
Ý zadaq� v pra
�h [19{23℄ bulo zapropo-

novano p�dh�d, u ramkah �kogo stvorena uzgod�ena me-

todika rozrahunku termodinam�qnih ta dinam�qnih

harakteristik psevdosp�novih sistem �z sutt
vimi

korotkos��nimi � dalekos��nimi vza
mod��mi m��

psevdosp�nami, wo �runtu
t~s� na bazisnomu vrahu-

vann� korotkos��nih korel�
��. BSV u 
~omu p�d-

hod� vkl�qa
 korotkos��n� korel�
�Ý � seredn
 pole

za dalekos��nimi vza
mod��mi. Sl�d v�dznaqiti, wo

otriman� v pra
�h [19,20,23℄ zagal~n� virazi dl� ter-

modinam�qnih harakteristik psevdosp�novih sistem,

�k� dosl�d�u�t~s�, m�st�t~ termodinam�qn� ta kore-

l�
��n� funk
�Ý BSV.

Dosit~ usp�xni� opis psevdosp�novih BSV mo�e

buti dos�gnutim u klasternomu p�dhod� [1{4,24{32℄.

U niz
� pra
~ (div., napriklad, [33{37℄) v�n usp�xno

vikoristovuvavs� dl� dosl�d�enn� nevpor�dkovanih

magnetnih � se�netoaktivnih mater��l�v. Odnak, na

�al~, klasterni� p�dh�d buv rozvineni� korektno

lixe dl� gam�l~ton��n�v, u �kih komutu�t~ qastina,

wo opisu
 vza
mod�� psevdosp�n�v �z zovn�xn�mi ta

vnutr�xn�mi pol�mi, z qastino�, wo opisu
 obm�nnu

vza
mod�� psevdosp�n�v. Pri 
~omu v�n usp�xno viko-

ristovuvavs� lixe dl� dosl�d�enn� termodinam�q-

nih harakteristik psevdosp�novih sistem. U zv'�zku

z 
im du�e va�livo� problemo� bulo uzagal~nenn�

rozvinenogo v pra
�h [1{4,24{37℄ klasternogo p�d-

hodu dl� rozrahunku q{zale�nih korel�
��nih fun-

k
�� ta dinam�qnih harakteristik psevdosp�novih

BSV. U pra
�h [38,39℄ uperxe bulo zaproponovano

metod, �ki� dozvol�
 v ramkah klasternogo nabli-

�enn� dl� korel�
��nih funk
�� �zin��vs~kih BSV

dov�l~nogo por�dku otrimati r�vn�nn� tipu r�vn�n~

Ornxta�na{Cern�ke.Oder�ano v nabli�enn� dvoqas-

tinkovogo klastera (NDK) v q{prostor� parn� ta ter-

narn� korel�
��n� funk
�Ý dl� sp�n{

1

2

model� �zin�a �

v nabli�enn� qotiriqastinkovogo klastera zale�nu

v�d kvaz��mpul~su parnu korel�
��nu funk
�� se�-

netoelektrika tipu KD

2

PO

4

. Pokazano [38,39℄, wo

v NDK zaproponovani� metod da
 dl� odnovim�r-

noÝ model� �zin�a v�dom� toqn� rezul~tati dl� kore-

l�
��nih funk
��. Zaproponovana v [38,39℄ metodika

v pra
�h [40{42℄ bula uzagal~nena dl� rozrahunku

q{zale�nih parnih korel�
��nih funk
�� �zin��vs~-

kih modele� �z dov�l~nim znaqenn�m sp�nu. U pra-


�h [43{50℄ uperxe zaproponovano klasterni� p�dh�d

dl� rozrahunku termodinam�qnih � dinam�qnih ha-

rakteristik ta korel�
��nih funk
�� nevpor�dkova-

nih �zin��vs~kih modele� dl� r�vnova�nogo � ner�v-
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nova�nogo bezlad�v.

U pra
�h [51,52℄ dl� bazisnih kvantovih psevdo-

sp�novih sistem posl�dovno sformul�vani� metod

klasternih rozvinen~. Uperxe zaproponovano metod,

�ki� dozvol�
 v ramkah klasternogo nabli�enn�

otrimuvati dl� temperaturnih kumul�ntnih funk-


�� �r�na dov�l~nogo por�dku r�vn�nn� tipu r�vn�n~

Ornxta�na{Cern�ke. U NDK u �vnomu vigl�d� ot-

rimano viraz dl� parnoÝ kumul�ntnoÝ funk
�Ý �r�na

BSV. Dl� kvantovih psevdosp�novih sistem �z ko-

rotkos��nimi � dalekos��nimi vza
mod��mi dosit~

efektivnim 
 klasterne nabli�enn� haotiqnih faz

[51,52℄, u �komu bazisna zadaqa rozv'�zu
t~s� v klas-

ternomu nabli�enn�, a vpliv dalekos��nih vza
mo-

d�� urahovu
t~s� v nabli�enn� haotiqnih faz.

Meto� naxoÝ roboti 
 dosl�d�enn� me� zastosu-

vann� NDK z dvoma ta odnim var��
��nimi para-

metrami pri vrahuvann� dalekos��nih vza
mod�� u

nabli�enn� molekul�rnogo pol� (NMP) dl� model�

�zin�a v popereqnomu pol� (M�PP). Tut budut~ rozra-

hovan� lixe termodinam�qn� harakteristiki model�,

a dosl�d�enn� dinam�qnih vlastivoste� (v d�l�nkah,

de NDK da
 korektn� rezul~tati dl� termodinam�q-

nih harakteristik) mi provedemo v nastupn�� robot�.

Kr�m togo, rezul~tati otriman� v 
�� pra
�, zastoso-

vuvatimut~s� dl� dosl�d�enn� nizki harakteristik

M�PP z m�kroparametrami, �k� v�dpov�da�t~ kvaz�od-

novim�rnomu se�netoelektrikov� CsH

2

PO

4

.

II. NABLI�ENN� DVOQASTINKOVOGO

KLASTERA PRI VRAHUVANN�

DALEKOS��NIH VZA�MOD��

U NABLI�ENN� MOLEKUL�RNOGO POL�

A. V�l~na ener���

Rozgl�datimemo model~ �zin�a v popereqnomu pol�

z perenormovanim operatorom psevdosp�nu S

z

=

(�1; 1).

H = �

N

X

i=1

h

hS

z

i

+ �S

x

i

i

(2.1)

�

1

2

N

X

i=1

z

X

Æ=1

KS

z

i

S

z

i+Æ

�

1

2

N

X

i=1

N

X

j=1

j 6=i

J

ij

S

z

i

S

z

j

:

Tut K | korotkos��na, J

ij

| dalekos��na parn�

vza
mod�Ý, � | popereqne pole, z | qislo na�bli�-

qih sus�d�v, a h! 0 vvedene dl� zruqnosti.

U ramkah nabli�enn� molekul�rnogo pol� za da-

lekos��nimi vza
mod��mi gam�l~ton��n (2.1) zapi-

xemo u vigl�d�:

H =

k

H +

1

2

NJ

0

m

2

; (2.2)

priqomu

J

0

=

N

X

j=1

J

ij

; m = hS

z

i ; (2.3)

a

k

H | gam�l~ton��n bazisnoÝ sistemi:

k

H = �

N

X

i=1

h

�

z

S

z

i

+�

x

S

x

i

i

�

1

2

X

i;Æ

KS

z

i

S

z

i+Æ

; (2.4)

�

z

= h + J

0

m ; �

x

= �: (2.5)

Dl� v�l~noÝ ener��Ý na odin vuzol v NMP za dale-

kos��nimi vza
mod��mi na osnov� (2.2) otrima
mo:

f(h;�) =

�k

B

T

N

ln Sp

fSg

e

��H

(2.6)

=

k

f(�

z

;�

x

) +

1

2

J

0

m

2

;

de

k

f(�

z

;�

x

) v�l~na ener��� na odin vuzol bazisnoÝ

sistemi (2.4).

Provedemo teper klasterne rozvinenn� dl� bazis-

noÝ sistemi (2.4) pri rozbitt� �ratki na dvoqastin-

kov� klasteri [32℄. Poznaqimo qerez '

z

S

z

i

+'

x

S

x

i

ope-

rator efektivnogo pol�, �ke d�
 na vuzol i z boku

vuzla, wo nale�it~ do na�bli�qogo otoqenn� i. Oqe-

vidno, wo na dov�l~ni� vuzol i d�
 z pol�v.

Zd��snimo toto�ne peretvorenn� bazisnogo ga-

m�l~ton��na (2.4):

k

H =

X

1

H

1

+

X

(1;2)

U

12

; (2.7)

priqomu

H

1

= �[ ~�

z

S

z

1

+ ~�

x

S

x

1

℄ ; (2.8)

~�

a

= �

a

+ z'

a

; (a = x; z) ;

U

12

= �KS

z

1

S

z

2

+ '

z

(S

z

1

+ S

z

2

) + '

x

(S

x

1

+ S

x

2

)℄: (2.9)

Dl� v�l~noÝ ener��Ý (na odin vuzol) bazisnoÝ sis-

temi budemo mati:

k

f(�

z

;�

x

; '

z

; '

x

) =

�k

B

T

N

lnSp

fSg

e

��

k

H

(2.10)

=

�k

B

T

N

lnSp

fSg

exp

h

� �

�

X

1

H

1

+

X

(1;2)

U

12

�i

:

Provedemo rozplutuvann� operator�v za dopomogo�

T

�

{eksponenti. Perepixemo (2.10) u vigl�d�:
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k

f(�

z

;�

x

; '

z

; '

x

) =

�k

B

T

N

ln Sp

fSg

n

e

��H

0

T

�

exp

h

�

X

(1;2)

Z

�

0

d� U

12

(� )

io

= f

1

(~�

z

; ~�

x

)�

k

B

T

N

lnhT

�

Y

(1;2)

exp

h

�

Z

�

0

d� U

12

(� )

i

i

�

0

; (2.11)

priqomu

U

12

(� ) = e

�H

0

U

12

e

��H

0

; H

0

=

X

1

H

1

; (2.12)

hAi

�

0

= Sp

fSg

h

�

0

(fSg) �A

i

; (2.13)

�

0

(fSg) =

Y

1

�

1

(S

1

) =

Y

1

exp(��H

1

)

Z

1

;

a f

1

| tak zvana odnoqastinkova vnutr�xn~oklas-

terna v�l~na ener���.

f

1

(~�

z

; ~�

x

) = �k

B

T lnZ

1

(~�

z

; ~�

x

) ; (2.14)

Z

1

(~�

z

; ~�

x

) = Sp

S

1

e

��H

1

:

Obme�imos� perxim por�dkom klasternogo rozvi-

nenn� [32℄, wo v�dpov�da
 nabli�enn� dvoqastinko-

vogo klastera. U 
~omu nabli�enn� v�l~na ener���

(2.11) matime vigl�d:

k

f(�

z

;�

x

; '

z

; '

x

) (2.15)

= f

1

(~�

z

; ~�

x

)�

k

B

T

N

X

(1;2)

lnhT

�

exp

h

�

Z

�

0

d� U

12

(� )

i

i

�

0

:

Urahovu�qi (div. (2.12)), wo

U

12

(� ) = e

�(H

1

+H

2

)

U

12

e

��(H

1

+H

2

)

; (2.16)

otrima
mo v�l~nu ener��� na odnu qastinku bazisnoÝ

M�PP:

k

f(�

z

;�

x

; '

z

; '

x

) (2.17)

= (1� z)f

1

(~�

z

; ~�

x

) +

z

2

f

12

(

~

~�

z

;

~

~�

x

) :

Tut f

12

| tak zvana dvoqastinkova vnutr�xn~oklas-

terna v�l~na ener���:

f

12

(

~

~�

z

;

~

~�

x

) = �k

B

T lnZ

12

(

~

~�

z

;

~

~�

x

); (2.18)

Z

12

(

~

~�

z

;

~

~�

x

) = Sp

S

1

;S

2

e

��H

12

;

H

12

= H

1

+H

2

+ U

12

(2.19)

= �

~

~�

z

(S

z

1

+ S

z

2

)�

~

~�

x

(S

x

1

+ S

x

2

)�KS

z

1

S

z

2

℄;

~

~�

a

= �

a

+ (z � 1)'

a

; (2.20)

(a = z; x):

Tobto v NDK v�l~na ener��� bazisnoÝ sistemi vi-

ra�a
t~s� qerez odnoqastinkovu ta dvoqastinkovu

vnutr�xn~oklastern� v�l~n� ener��Ý. Zupinimos� ko-

rotko na Ýh otrimann�.

Gam�l~ton��n H

1

d�
 na bazis� dvoh funk
�� stanu

odn�
Ý qastinki

1 +

2 �

(2.21)

U predstavlenn� (2.21) gam�l~ton��n H

1

ma
 vigl�d:

H

1

= �

�

~�

z

~�

x

~�

x

�~�

z

�

: (2.22)

Na osnov� (2.14) ta (2.22) legko otrimati odnoqas-

tinkovu vnutr�xn~oklasternu statsumu v �vnomu vi-

gl�d�:

Z

1

(~�

z

; ~�

x

) = 2
h(��) ; (2.23)

� =

p

(~�

z

)

2

+ (~�

x

)

2

:

Gam�l~ton��n H

12

d�
 na bazis� qotir~oh funk
��

stanu dvoqastinkovogo klastera

1 + +

2 + �

3 � +

4 � �:

(2.24)

U predstavlenn� (2.24) gam�l~ton��n H

12

ma
 vigl�d:
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H

12

= �

0

B

B

B

B

B

B

�

2

~

~�

z

+K

~

~�

x

~

~�

x

0

~

~�

x

�K 0

~

~�

x

~

~�

x

0 �K

~

~�

x

0

~

~�

x

~

~�

x

�2

~

~�

z

+K

1

C

C

C

C

C

C

A

: (2.25)

Na osnov� (2.18) ta (2.25) otrima
mo dl� dvoqastin-

kovoÝ vnutr�xn~oklasternoÝ statsumi:

Z

12

(

~

~�

z

;

~

~�

x

) =

4

X

�=1

e

��E

�

; (2.26)

de

E

4

= K ; (2.27)

a tri �nx� vlasn� znaqenn� E

1;2;3

matri
� (2.25) 
 ko-

ren�mi kub�qnogo r�vn�nn�:

E

3

+KE

2

�

h

K

2

+ 4

�

~

~�

x

�

2

+ 4

�

~

~�

z

�

2

i

E (2.28)

�K

h

K

2

+ 4

�

~

~�

x

�

2

� 4

�

~

~�

z

�

2

i

= 0:

B. Sistema r�vn�n~ dl� parametra por�dku ta

klasternih pol�v

Zna�demo teper r�vn�nn� dl� parametra por�dku

m = hS

z

i ta dl� klasternih pol�v '

a

(a = z; x). Bu-

demo vihoditi �z sp�vv�dnoxen~:

m = hS

z

i = �

d f(h;�)

d h

; (2.29)

k

hS

z

i = �

d

k

f(�

z

;�

x

; '

z

; '

x

)

d �

z

: (2.30)

Legko perekonatis~ (div. (2.6)), wo koli daleko-

s��n� vza
mod�Ý vrahovu�t~s� v NMP, ma
 m�s
e sp�v-

v�dnoxenn�:

m =

k

hS

z

i : (2.31)

Sl�d zauva�iti, wo ostann� r�vn�st~ vikonu
t~s� ne-

zale�no v�d togo, u �komu nabli�enn� rozgl�da
t~s�

bazisna zadaqa.

Na osnov� umovi ekstremumu v�l~noÝ ener��Ý za '

a

�

k

f

� '

a

= 0 (2.32)

ta sp�vv�dnoxen~ (2.31), (2.30) z urahuvann�m (2.32)

m = �

�

k

f

� �

z

; (2.33)

(mi tut navodimo sp�vv�dnoxenn� (2.33), osk�l~ki

vono bude korisne pri oder�ann� pozdov�n~oÝ spri�-

n�tlivosti) otrima
mo sistemu r�vn�n~ dl� var��-


��nih parametr�v ta dl� parametra por�dku:

~�

x

�

th(��) (2.34)

=

4

~

~�

x

Z

12

3

X

�=1

(�E

�

�K)e

��E

�

3E

2

�

+2KE

�

� [K

2

+4(

~

~�

x

)

2

+4(

~

~�

z

)

2

℄

;

~�

z

�

th(��) (2.35)

=

4

~

~�

z

Z

12

3

X

�=1

(�E

�

+K)e

��E

�

3E

2

�

+2KE

�

� [K

2

+4(

~

~�

x

)

2

+4(

~

~�

z

)

2

℄

;

m =

~�

z

�

th(��) : (2.36)

Zauva�imo,wo koli dalekos��na vza
mod�� v�dsutn�

(J

0

= 0), mi ma
mo sistemu dvoh r�vn�n~ (2.34) ta

(2.35) dl� '

x

ta '

z

u ne�vnomu vigl�d� (E

�

{ koren�

kub�qnogo r�vn�nn� (2.28)) � viraz (2.36) dl� m. Koli

� J

0

6= 0, mi ma
mo sistemu tr~oh r�vn�n~ (2.34) {

(2.36) dl� '

x

, '

z

ta m.

Pod�bno, �k � r�vn�nn� dl� m (2.36), mo�na otri-

mati viraz dl� parametra hS

x

i:

hS

x

i =

~�

x

�

th(��) : (2.37)

Sl�d zauva�iti, wo na osnov� virazu dl� hS

x

i ta r�v-

n�nn� dl� m mo�na zapisati var��
��n� parametri

'

x

� '

z

qerez hS

x

i � m

'

a

=

1

z

h

k

B

T

2

hS

a

i

M

ln

�

1 +M

1�M

�

��

a

i

; a = x; z (2.38)

M =

p

(hS

x

i)

2

+m

2

;

wo dozvol�
 zvesti sistemu tr~oh r�vn�n~ (2.34) -

(2.36) do sistemi dvoh r�vn�n~ dl� hS

x

i ta m.

C. Statiqna spri�n�tliv�st~

Beruqi do uvagi, wo m = hS

z

i =

k

hS

z

i, ta (2.5), dl�

pozdov�n~oÝ statiqnoÝ spri�n�tlivosti M�PP pri

vrahuvann� dalekos��nih vza
mod�� u NMP budemo

mati:

�

zz

=

dm

dh

=

k

�

zz

1� J

0

k

�

zz

; (2.39)
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de

k

�

zz

=

dm

d�

z

= �

d

d�

z

�

d

k

f

d�

z

�

= �

d

d�

z

�

�

k

f

� �

z

�

(2.40)

| pozdov�n� statiqna spri�n�tliv�st~ bazisnoÝ sis-

temi. Vikoristovu�qi vigl�d

k

f{funk
�Ý (2.17) ta

beruqi do uvagi (2.23), (2.26){(2.28), legko otrimati

ÝÝ v �vnomu vigl�d� (rezul~tat NDK):

k

�

zz

= �

h

f

(j2j2)

+ f

(j2j4)

d'

z

d�

z

+ f

(j2j3)

d'

x

d�

z

i

; (2.41)

d'

z

d�

z

=

f

(j2j3)

f

(j3j4)

� f

(j2j4)

f

(j3j3)

f

(j4j4)

f

(j3j3)

� (f

(j3j4)

)

2

; (2.42)

d'

x

d�

z

= �

f

(j2j4)

+ f

(j4j4)

d'

z

d�

z

f

(j3j4)

:

Tut vikoristan� poznaqenn�:

f

(jnjm)

=

�

2 k

f

� x

(n)

� x

(m)

= (1�z)f

(jnjm)

1

+

z

2

f

(jnjm)

12

; x

(1)

= �

x

; x

(2)

= �

z

; x

(3)

= '

x

; x

(4)

= '

z

; (2.43)

f

(jnjm)

1

=

�

2

f

1

� x

(n)

� x

(m)

= �z

(n)

�z

(m)

h

�x

(n)

�x

(m)

�

3

�

th(��) �

��


h

2

(��)

�

�

th(��)

�

�

(n;m)

i

; (2.44)

�z

(1)

= �z

(2)

= 1 ; �z

(3)

= �z

(4)

= z ; �x

(1)

= �x

(3)

= ~�

x

; �x

(2)

= �x

(4)

= ~�

z

;

f

(jnjm)

12

=

�

2

f

12

� x

(n)

� x

(m)

=

�

(Z

12

)

2

h

3

X

�=1

e

��E

�

E

(jn)

�

ih

3

X

�=1

e

��E

�

E

(jm)

�

i

+

1

Z

12

3

X

�=1

e

��E

�

h

E

(jnjm)

�

� �E

(jn)

�

E

(jm)

�

i

; (2.45)

E

(jn)

�

=

� E

�

� x

(n)

=

8

�

�z

(n)

A

�

�

�x

(n)

E

(n)

�

;

E

(jnjm)

�

=

�

2

E

�

� x

(n)

� x

(m)

=

8

�

�z

(n)

�

�z

(m)

E

(n)

�

A

�

�

(n;m)

+

64

�

�z

(n)

�

�z

(m)

�

�x

(n)

�

�x

(m)

A

2

�

h

E

(n)

�

+ E

(m)

�

� E

(n)

�

E

(m)

�

6E

�

+ 2K

A

�

i

;

A

�

= 3E

2

�

+ 2KE

�

� [K

2

+ 4(

~

~�

x

)

2

+ 4(

~

~�

z

)

2

℄; E

(1)

�

= E

(3)

�

= E

�

+K ; E

(2)

�

= E

(4)

�

= E

�

�K ;

�

�z

(1)

=

�

�z

(2)

= 1 ;

�

�z

(3)

=

�

�z

(4)

= z � 1 ;

�

�x

(1)

=

�

�x

(3)

=

~

~�

x

;

�

�x

(2)

=

�

�x

(4)

=

~

~�

z

;

�

(n;m)

=

�

0 koli (n+m) � neparne;

1 koli (n+m) � parne:

Zauva�imo, wo koli � = 0 ('

x

= 0), 
e� rezul~-

tat uzgod�u
t~s� z rezul~tatom, otrimanim v NDK

za korotkos��nimi vza
mod��mi pri vrahuvann� da-

lekos��nih vza
mod�� v NMP dl� statiqnoÝ spri�-

n�tlivosti model� �zin�a [32℄, a u vipadku parafazi

(h = 0, m = '

z

= 0) { z rezul~tatom dl� statiqnoÝ

pozdov�n~oÝ spri�n�tlivost� M�PP v analog�qnomu

nabli�enn� [52℄, �ki� mi navedemo trohi p�zn�xe.

D. Termodinam�qn� harakteristiki parafazi

Zupinimos� teper korotko na parafaz� (pri h = 0),

tobto koli �

z

= ~�

z

=

~

~�

z

= '

z

= m = 0. Vlasn�

znaqenn� E

�

dvoqastinkovogo gam�l~ton��na (2.25) 


takimi (div. (2.28)):

E

1

= �L ; E

2

= L ; E

3

= �K ; E

4

= K : (2.46)

Tut vikoristane poznaqenn�:

L =

q

K

2

+ 4(

~

~�

x

)

2

: (2.47)

Na osnov� (2.46) otrima
mo dvoqastinkovu statsumu,

a ot�e, � v�l~nu ener��� M�PP v NDK za korotkos��-

nimi ta NMP za dalekos��nimi vza
mod��mi dl� pa-

rafazi v �vnomu vigl�d�:
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f(h=0;�) (2.48)

= �k

B

T

�

(1�z) lnZ

1

(~�

x

) +

z

2

lnZ

12

(

~

~�

x

)

�

;

Z

1

(~�

x

) = Z

1

(�

x

; '

x

) = 2
h(� ~�

x

);

Z

12

(

~

~�

x

) = Z

12

(�

x

; '

x

) = 2

h


h(�L) + 
h(�K)

i

:

R�vn�nn� (2.35), (2.36) vikonu�t~s� toto�no, a r�v-

n�nn� (2.34) dl� var��
��nogo parametra '

x

mo�na

zapisati na osnov� (2.46) (tako� u �vnomu vigl�d�):

th(� ~�

x

) =

4

~

~�

x

LZ

12

sh(�L) : (2.49)

Navedemo tako� viraz dl� hS

x

i:

hS

x

i = th(� ~�

x

) :

Na osnov� (2.41) �z urahuvann�m (2.46) ta (2.49) otri-

ma
mo statiqnu pozdov�n� spri�n�tliv�st~ M�PP

dl� parafazi:

�

zz

=

h

zLZ

12

2R

� (z � 1)

~�

x

th(� ~�

x

)

� J

0

i

�1

; (2.50)

R =

L+K

L�K

�e

�L

�

L �K

L +K

�e

��L

�

4LK

L

2

�K

2

�e

�K

:

Ma�qi v�l~nu ener��� (2.48), mo�na otrimati entro-

p�� S ta teplo
mn�st~ C parafazi:

1

Nk

B

S =

z

2

lnZ

12

+ (1�z) lnZ

1

� z�

Ksh(�K) + Lsh(�L)

Z

12

� (1�z)� ~�

x

th(� ~�

x

) ; (2.51)

1

Nk

B

C = �

2z

�

�Lsh(�L) + �Ksh(�K)

�

2

(Z

12

)

2

�

(z�1)(� ~�

x

)

2


h

2

(� ~�

x

)

+

z

�

(�K)

2


h(�K) + (�L)

2


h(�L)

�

Z

12

(2.52)

�(z�1)

(

8�

~

~�

x

(Z

12

)

2

h

1 + 
h(�K)
h(�L) �

Ksh(�L)sh(�K)

L

i

�

� ~�

x


h

2

(� ~�

x

)

)

�

�

� ~�

x


h

2

(� ~�

x

)

�

8� ~�

x

(Z

12

)

2

h

1+
h(�L)
h(�K) �

K

L

�sh(�K)sh(�L)

i

�

�

�

1


h

2

(� ~�

x

)

�

4(z � 1)

z

h

K

2

�L

3

�sh(�L) +

8(

~

~�

x

)

2

(Z

12

)

2

L

�

1 + 
h(�K)
h(�L)

�i

�

�1

:

E. Nabli�enn� dvoqastinkovogo klastera z

odnim var��
��nim parametrom '

z

Mi tako� rozgl�datimimoNDK pri nehtuvann� va-

r��
��nim parametrom '

x

. Zauva�imo, wo v sistemah

vza
mod��qih klaster�v [53℄ take nehtuvann� v�dpo-

v�dnim var��
��nim parametrom dozvolilo uniknuti

niz~kotemperaturnogofazovogo perehodu (antitoqku

K�r�).

Us� rezul~tati, �k� mi otrimali ran�xe v NDK

�z dvoma var��
��nimi parametrami (za vin�tkom

(2.34), (2.42) ta (2.49)), mo�na vikoristovuvati � v

NDK z odnim var��
��nim parametrom, ma�qi na

uvaz�, wo

'

x

= 0;

�

x

= ~�

x

=

~

~�

x

= �;

d'

x

d�

z

= 0;

d'

z

d�

z

= �

f

(j2j4)

f

(j4j4)

:

Zokrema, u takomu var��nt� nabli�enn� dl� '

z

ta

m ma
mo sistemu r�vn�n~ (2.35) ta (2.36) (r�vn�nn�

(2.35) 
 r�vn�nn�m u ne�vnomu vigl�d�, E

�

| ko-

ren� kub�qnogo r�vn�nn� (2.28)). A dl� pozdov�n~oÝ

statiqnoÝ spri�n�tlivosti bazisnoÝ sistemi nam po-

tr�bn� t�l~ki f

(j2j2)

, f

(j2j4)

, f

(j4j4)

.

III. REZUL^TATI QISLOVIH ROZRAHUNK�V

Rozgl�n~mo teper rezul~tati qislovih rozrahun-

k�v (pri h = 0 ta dodatnih �, K, J

0

) termodinam�q-

nih harakteristik M�PP, otrimanih v NDK �z dvoma

'

z

, '

x

ta odnim '

z

var��
��nimi parametrami pri

vrahuvann� dalekos��nih vza
mod�� u NMP. Nadal�,

dl� zruqnosti, taki� p�dh�d budemo qasto nazivati

prosto NDK (ma�qi na uvaz�, wo dalekos��n� vza
-

mod�Ý vrahovu�t~s� v NMP). Koli J

0

= 0, rezul~tati

por�vn�vatimut~ z rezul~tatami NMP za korotko-

s��nimi vza
mod��mi ta �nximi nabli�enimi � qi-

sel~nimi metodami.
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0.0 0.5 1.0 1.5 2.0

0.0

0.1

0.2

0.3

 z = 2
J0 = 0

 C 
NkB

2.0

1.5

Γ/Κ=0.5

t
Ris. 1. Temperaturn� zale�nost� teplo
mnosti pri

z = 2, J

0

= 0 pri r�znih znaqenn�h veliqini popereqnogo

pol� �=K = 0:5; 1:5; 2:0. Rezul~tati NDK z dvoma var��-


��nimi parametrami | (su
�l~na), toqn� rezul~tati |

(xtrih).

0 0.25 0.50 0.75 1.00 1.25
0.0

0.1

0.2

0.3

0.4

z = 2

Γ/Κ

tc

0.0

0.001

0.02

J0/K= 0.1

Ris. 2. Fazov� d��grami na (t��=K) plowin� otriman� v

NDK z odnim (xtrih) ta dvoma (su
�l~na) var��
��nimi

parametrami pri vrahuvann� dalekos��nih vza
mod�� u

NMP dl� lan
��ka (z = 2) pri r�znih znaqenn�h veli-

qini dalekos��noÝ vza
mod�Ý J

0

=K.

Zauva�imo, wo vikoristovuvatimemo v�dnosnu

temperaturu t = k

B

T=(zK).

Spoqatku korotko zupinimos� na odnovim�rn��

M�PP (z = 2) pri J

0

= 0. Por�vn�nn� rezul~ta-

t�v NDK z dvoma var��
��nimi parametrami z toq-

nimi (dl� v�l~noÝ ener��Ý, entrop�Ý ta teplo
mnosti)

pri r�znih znaqenn�h �=K pokazalo, wo 
e nabli-

�enn� da
 zadov�l~n� rezul~tati dl� termodina-

m�qnih harakteristik, kr�m niz~kotemperaturnoÝ d�-

l�nki. Tak, pri visokih temperaturah rezul~tati

NDK z dvoma var��
��nimi parametrami uzgod�u�-

t~s� z toqnimi ne t�l~ki �k�sno, a � dostatn~o dobre

k�l~k�sno (div. ris. 1). Pri poni�enn� temperaturi

rezul~tati 
~ogo nabli�enn� qimraz b�l~xe v�dhi-

l��t~s� v�d toqnih (zani�en� znaqenn� v�l~noÝ ener-

��Ý, entrop�Ý ta teplo
mnosti), a v niz~kotemperatur-

n�� d�l�n
� t < t

l

(t

l

<

1

2

th(

4

q

1

6

�=K)+

1

12

�=K) 
 �k�sno

nepravil~nimi (v�d'
mn� entrop�� ta teplo
mn�st~;

v�l~na ener��� ta pozdov�n� statiqna spri�n�tli-

v�st~ 
 zrosta�qimi funk
��mi temperaturi; teplo-


mn�st~ mo�e buti spadno� funk
�
� temperaturi).

Nehtuvann� var��
��nim parametrom '

x

('

x

= 0)

privodit~ do �k�sno nepravil~nih rezul~tat�v. Pri

0 < �=K < 1:28 taki� var��nt NDK peredbaqa


se�netoelektriqne vpor�dkuvann� (div. ris. 2), pri-

qomu pri 0 < �=K < 0:66 temperatura fazovogo pe-

rehodu zrosta
 z� zb�l~xenn�m �=K.

0 1 2 3
0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

z = 4
0.2

Γ/Κ

tc

J0/K=0.0

Ris. 3. Fazov� d��grami na (t��=K) plowin�, otriman�

v NDK z odnim (tovsti� xtrih) ta dvoma (tovsta su
�-

l~na) var��
��nimi parametrami pri vrahuvann� daleko-

s��nih vza
mod�� u NMP dl� kvadratnoÝ �ratki (z = 4)

pri r�znih znaqenn�h veliqini dalekos��noÝ vza
mod�Ý

J

0

=K. Rezul~tati NMP za korotkos��nimi vza
mod��mi

(tonki� xtrih), visokotemperaturnogo rozvinenn� [54℄

(tonka su
�l~na), model�vann� Monte Karlo [55℄ (kru-

�eqki) pri J

0

= 0.

0 1 2 3 4 5
0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

z = 6
0.2

Γ/Κ

tc

J0/K=0.0

Ris. 4. Te � same, wo na ris. 3 dl� prostoÝ kub�qnoÝ

�ratki.
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t

m

Ris. 5. Temperaturn� zale�nost� parametra por�dku, otriman� v NDK z odnim (tovsti� xtrih) ta dvoma (su
�l~na)

var��
��nimi parametrami pri vrahuvann� dalekos��nih vza
mod�� u NMP dl� z = 4, J

0

= 0| (a), ta z = 6, J

0

=K = 0:2

| (b) pri r�znih znaqenn�h �=K. Rezul~tati NMP za korotkos��nimi vza
mod��mi pri z = 4, J

0

= 0 | tonki� xtrih.
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t

Ris. 6. Temperaturn� zale�nost� statiqnoÝ pozdov�n~oÝ spri�n�tlivosti, otriman� v NDK z odnim (tovsti� xtrih)

ta dvoma (su
�l~na) var��
��nimi parametrami ta v NMP za korotkos��nimi vza
mod��mi (tonki� xtrih) dl� z = 4,

J

0

= 0 pri r�znih znaqenn�h �=K.

Rozgl�n~mo teper korotko rezul~tati, otriman� v

oboh var��ntah NDK za korotkos��nimi ta v NMP

za dalekos��nimi vza
mod��mi dl� odnovim�rnoÝ mo-

del� (z = 2) pri J

0

> 0 � dl� dvovim�rnoÝ ta trivi-

m�rnoÝ modele� (z = 4; 6) pri J

0

� 0. Use, wo bu-

demo dal� govoriti, stosuvatimet~s� t�l~ki takih
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znaqen~ �=K 2 [0; (�=K)

k

℄, pri �kih za pevnih tem-

peratur 
 mo�livim se�netoelektriqne vpor�dku-

vann�. (�=K)

k

{ graniqne znaqenn� parametra po-

pereqnogo pol� (�ke 
 tim b�l~xe, qim b�l~x� z ta

J

0

=K), viwe v�d �kogo r�vn�nn� dl� t




(1=�

zz

(+)

(t




) = 0)

ne ma
 rozv'�zk�v. Napriklad, div. ris. 3, pri z = 4,

J

0

= 0 (�=K)

k

= 2:89; 3:33 v NDK z dvoma ta odnim

var��
��nimi parametrami v�dpov�dno.

Pri (�=K)

a

< �=K < (�=K)

k

((�=K)

a

�

p

2zJ

0

=K) NDK z dvoma var��
��nimi parametrami

peredbaqa
 razom �z fazovim perehodom z parafazi

v se�netoelektriqnu fazu (z� zmenxenn�m tempe-

raturi) tako� pereh�d �z se�netofazi v parafazu,

tak zvanu antitoqku K�r� (div. ris. 2{6). Pri 0 <

�=K < (�=K)

a

antitoqka K�r� v�dsutn�, prote tem-

peraturna poved�nka termodinam�qnih harakteris-

tik pri niz~kih temperaturah zalixa
t~s� �k�sno

nepravil~no� (parametr por�dku ta obernena sta-

tiqna spri�n�tliv�st~ 
 zrosta�qimi funk
��mi

temperaturi; div. ris. 5, 6). Niz~kotemperaturna d�-

l�nka (t < t

l

), u �k�� NDK �z dvoma var��
��nimi pa-

rametrami da
 nekorektn� rezul~tati dl� termodi-

nam�qnih harakteristik, 
 tim menxo�, qim menx�

znaqenn� parametr�v �=K ta J

0

=K. Napriklad, dl�

kvadratnoÝ �ratki temperatura, ni�qe v�d �koÝ 
e

nabli�enn� ne mo�e buti zastosovanim dl� opisu

termodinam�qnih harakteristik, 
: t

l

= 0:14 pri

�=K = 0:5, J

0

= 0; t

l

= 0:23 pri �=K = 2, J

0

= 0;

t

l

= 0:24 pri �=K = 2, J

0

=K = 0:4. Sl�d v�dznaqiti,

wo znaqenn� t

l

pri z = 4 
 b�l~xim, an�� koli z = 2

ta z = 6 pri takih samih znaqenn�h �=K, J

0

=K. U

visokotemperaturn�� d�l�n
� (t > t

l

) pri J

0

= 0 z > 2

NDK z dvoma var��
��nimi parametrami 
 znaqno

toqn�xim (div. ris. 3, 4), n�� NMP za korotkos��-

nimi vza
mod��mi.

Nehtuvann� var��
��nim parametrom '

x

dl� dvo-

vim�rnih ta trivim�rnih �ratok privodit~ do ne-

znaqnogo k�l~k�snogo pog�rxenn� rezul~tat�v rozra-

hunku pri visokih temperaturah (�ke 
 tim menxe,

qim b�l~x� vim�rn�st~ �ratki � veliqina dalekos��-

noÝ vza
mod�Ý ta qim menxa veliqina popereqnogo

pol�) ta do �k�sno pravil~nogo opisu termodinam�q-

nih harakteristik pri niz~kih temperaturah (div.

ris. 3{6). Odnak v odnovim�rn�� model� pri dostat-

n~o malih znaqenn�h J

0

=K < 0:09 ta �=K NDK �z od-

nim var��
��nim parametrom peredbaqa
 zb�l~xenn�

temperaturi fazovogo perehodu z� zb�l~xenn�m �=K

(napriklad, pri J

0

=K = 0:02, 0 < �=K < 0:6, div.

ris. 2). Tobto 
e nabli�enn� ne mo�na zastosovu-

vati dl� lan
��ka pri malih znaqenn�h veliqini

dalekos��noÝ vza
mod�Ý ta popereqnogo pol�.

Sl�d zauva�iti, wo dl� dvovim�rnih ta trivim�r-

nih �ratok pri malih �=K ta J

0

= 0 maksimal~n�

znaqenn� v temperaturnih zale�nost�h parametra

por�dku (analog�qno � obernenoÝ statiqnoÝ spri�n�t-

livosti) v oboh var��ntah NDK ta v NMP za korotko-

s��nimi vza
mod��mi 
 du�e bliz~kimi m�� sobo�,

hoqa t




, peredbaqene NMP, sutt
vo v�dr�zn�
t~s� v�d

otrimanih v oboh var��ntah NDK.

IV. VISNOVKI

U nabli�enn� dvoqastinkovogo klastera za ko-

rotkos��nimi vza
mod��mi pri vrahuvann� daleko-

s��nih vza
mod�� u nabli�enn� molekul�rnogo pol�

bulo provedene dosl�d�enn� temperaturnih zale�-

noste� parametra por�dku ta pozdov�n~oÝ statiqnoÝ

spri�n�tlivosti model� �zin�a v popereqnomu pol�

na r�znih tipah �ratok. Pokazano, wo NDK z dvoma

var��
��nimi parametrami da
 zadov�l~n� rezul~tati

(pri v�dsutn�� dalekos��n�� vza
mod�Ý znaqno toq-

n�x�, n�� nabli�enn� molekul�rnogo pol� za korot-

kos��nimi vza
mod��mi), kr�m niz~kotemperaturnoÝ

d�l�nki. Niz~kotemperaturna d�l�nka, u �k�� 
e na-

bli�enn� peredbaqa
 nef�ziqn� rezul~tati, 
 tim

menxo�, qim menx� veliqini popereqnogo pol� ta

dalekos��noÝ vza
mod�Ý. Pri znaqenn� popereqnogo

pol�, znaqno menxomu v�d pevnogo kritiqnogo zna-

qenn� (�=K)

k

, viwe v�d �kogo v sistem� nemo�live

se�netoelektriqne vpor�dkuvann�, temperatura t

l

,

ni�qe v�d �koÝ NDK z dvoma var��
��nimi paramet-

rami da
 nekorektn� rezul~tati, 
 znaqno menxo� v�d

temperaturi K�r�.

NDK z odnim var��
��nim parametrom dl� dvovi-

m�rnih ta trivim�rnih �ratok peredbaqa
 �k�sno pra-

vil~n� rezul~tati dl� termodinam�qnih harakteris-

tik u vs~omu temperaturnomu �nterval�. Dl� odnovi-

m�rnogo lan
��ka taki� var��nt nabli�enn� vi�v-

l�
t~s� nekorektnim.
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THERMODYNAMICS OF THE TRANSVERSE FIELD ISING MODEL

WITHIN CLUSTER APPROXIMATION

R. R. Levitskii, O. R. Baran
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s
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ademy of S
ien
e of Ukraine

1 Svientsitskii Str., Lviv, UA{79011, Ukraine
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The transverse �eld Ising model was investigated within two{parti
le 
luster approximation with two and one

variational parameters. The long{range intera
tion was taken into a

ount in the framework of the mean{�eld

approximation.

At various values of transverse �eld and long{range intera
tion, phase diagrams were 
onstru
ted and temper-

ature dependen
es of the order parameter and longitudinal stati
 sus
eptibility were 
al
ulated. It was shown that


luster approximation with two variational parameters gave qualitatively in
orre
t results in a low{temperature

region and that 
luster approximation with one variational parameter is not suitable for one{dimensional latti
es.
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