ȷURNAL F�ZIQNIH DOSL�DȷEN^ t. 4, ˝ 4 (2000) s. 454–463

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 4, No 4 (2000) p. 454–463

TERMODINAM¨KA MODEL¨ ¨ZINŢA V POPEREQNOMU POL¨ V KLASTERNOMU NABLI”ENN¨

R. R. Levic~kiȷ, O. R. Baran ¨nstitut f˛ziki kondensovanih sistem Nac˛onal~noÝ akadem˛Ý nauk UkraÝni vul. Sv‚nc˛c~kogo, 1, L~v˛v, 79011, UkraÝna (Otrimano 21 lipnffl 2000 r.)

U nabliıenn˛ dvoqastinkovogo klastera z dvoma ta odnim var˛fflc˛ȷnimi parametrami za korotkosfflınimi vza‚mod˛fflmi pri vrahuvann˛ dalekosfflınih vza‚mod˛ȷ u nabliıenn˛ molekulfflrnogo polffl dosl˛dıeno termodinam˛qn˛ harakteristiki sp˛n–^1_2 model˛ ¨zinİa v popereqnomu pol˛ z parnimi korotkosfflınimi ta dalekosfflınimi vza‚mod˛fflmi.

Pri r˛znih znaqennfflh veliqini popereqnogo polffl ta dalekosfflınoÝ vza‚mod˛Ý pobudovano fazov˛ d˛fflgrami ȷ otrimano temperaturn˛ zaleınost˛ parametra porffldku ta pozdovın~oÝ statiqnoÝ spriȷnffltlivosti. Pokazano, wo klasterne nabliıennffl z dvoma var˛fflc˛ȷnimi parametrami da‚ nekorektn˛ rezul~tati v niz~kotemperaturn˛ȷ d˛lfflnc˛, a klasterne nabliıennffl z odnim var˛fflc˛ȷnim parametrom ‚ nezastosovnim dlffl odnovim˛rnih İratok.

Klqov˛ slova: model~ ¨zinİa v popereqnomu pol˛, fazov˛ perehodi, klasterne nabliıennffl.

PACS number: 75.10.Jm, 77.80.Bh

I. VSTUP

U suqasn˛ȷ statistiqn˛ȷ teor˛Ý kondensovanih sistem veliku uvagu prid˛lfflt~ dosl˛dıenn seİnetoaktivnih ta magnetnih mater˛ffll˛v, fflk˛ opisut~sffl psevdosp˛novimi modelfflmi ˛z sutt‚vimi korotkosfflınimi ta dalekosfflınimi vza‚mod˛fflmi. Sered nih osoblivo sl˛d vid˛liti seİnetoaktivn˛ mater˛- fflli z vodnevimi zv’fflzkami [1–4] ta niz~kovim˛rn˛ magnetiki [5,6]. Dlffl c~ogo tipu reqovin harakternimi ‚ sutt‚v˛ niz~kovim˛rn˛ korotkosfflın˛ korelfflc˛Ý porffld ˛z trivim˛rnimi dalekosfflınimi vza‚mod˛- fflmi. Dlffl adekvatnogo opisu takih ob’‚kt˛v neobh˛dniȷ teoretiqniȷ p˛dh˛d, fflkiȷ bi dozvoliv vikoristovuvati r˛zn˛ matematiqn˛ metodi pri vrahuvann˛ korotkosfflınih ˛ dalekosfflınih vza‚mod˛ȷ. Taka problema tipova dlffl statistiqnoÝ teor˛Ý bagatoqastinkovih sistem. ÕÝ usp˛xno rozv’fflzuvali pri vivqenn˛ r˛vnovaınih vlastivosteȷ klasiqnih sistem [7–13] ˛ metal˛v [14–18] na osnov˛ p˛dhodu, zaproponovanogo v pracfflh [7–9,11–14]. Dalekosfflın˛ vza‚mod˛Ý v c~omu p˛dhod˛ opisut~sffl u fazovomu prostor˛ kolektivnih zm˛nnih, a korotkosfflın˛ — u fazovomu prostor˛ ˛ndiv˛dual~nih koordinat. Pri c~omu sistemu z korotkosfflınimi vza‚mod˛fflmi nazivat~ bazisno sistemo v˛dl˛ku (BSV) [7–9,11].

Duıe aktual~no problemo bulo stvorennffl v˛dpov˛dnogo metodu ˛ dlffl psevdosp˛novih sistem. Dlffl rozv’fflzannffl c˛‚Ý zadaq˛ v pracfflh [19–23] bulo zaproponovano p˛dh˛d, u ramkah fflkogo stvorena uzgodıena metodika rozrahunku termodinam˛qnih ta dinam˛qnih harakteristik psevdosp˛novih sistem ˛z sutt‚vimi korotkosfflınimi ȷ dalekosfflınimi vza‚mod˛fflmi m˛ı psevdosp˛nami, wo İruntu‚t~sffl na bazisnomu vrahuvann˛ korotkosfflınih korelfflc˛ȷ. BSV u c~omu p˛dhod˛ vklqa‚ korotkosfflın˛ korelfflc˛Ý ˛ seredn‚ pole za dalekosfflınimi vza‚mod˛fflmi. Sl˛d v˛dznaqiti, wo otriman˛ v pracfflh [19,20,23] zagal~n˛ virazi dlffl termodinam˛qnih harakteristik psevdosp˛novih sistem, fflk˛ dosl˛dıut~sffl, m˛stfflt~ termodinam˛qn˛ ta korelfflc˛ȷn˛ funkc˛Ý BSV.

Dosit~ usp˛xniȷ opis psevdosp˛novih BSV moıe buti dosfflgnutim u klasternomu p˛dhod˛ [1–4,24–32]. U nizc˛ prac~ (div., napriklad, [33–37]) v˛n usp˛xno vikoristovuvavsffl dlffl dosl˛dıennffl nevporffldkovanih magnetnih ˛ seİnetoaktivnih mater˛ffll˛v. Odnak, na ıal~, klasterniȷ p˛dh˛d buv rozvineniȷ korektno lixe dlffl gam˛l~ton˛ffln˛v, u fflkih komutut~ qastina, wo opisu‚ vza‚mod˛ psevdosp˛n˛v ˛z zovn˛xn˛mi ta vnutr˛xn˛mi polfflmi, z qastino, wo opisu‚ obm˛nnu vza‚mod˛ psevdosp˛n˛v. Pri c~omu v˛n usp˛xno vikoristovuvavsffl lixe dlffl dosl˛dıennffl termodinam˛qnih harakteristik psevdosp˛novih sistem. U zv’fflzku z cim duıe vaılivo problemo bulo uzagal~nennffl rozvinenogo v pracfflh [1–4,24–37] klasternogo p˛dhodu dlffl rozrahunku q–zaleınih korelfflc˛ȷnih funkc˛ȷ ta dinam˛qnih harakteristik psevdosp˛novih BSV. U pracfflh [38,39] uperxe bulo zaproponovano metod, fflkiȷ dozvolffl‚ v ramkah klasternogo nabliıennffl dlffl korelfflc˛ȷnih funkc˛ȷ ˛zinİ˛vs~kih BSV dov˛l~nogo porffldku otrimati r˛vnfflnnffl tipu r˛vnffln~ Ornxtaȷna–Cern˛ke. Oderıano v nabliıenn˛ dvoqastinkovogo klastera (NDK) v q–prostor˛ parn˛ ta ternarn˛ korelfflc˛ȷn˛ funkc˛Ý dlffl sp˛n–^1_2 model˛ ¨zinİa˛ v nabliıenn˛ qotiriqastinkovogo klastera zaleınu v˛d kvaz˛˛mpul~su parnu korelfflc˛ȷnu funkc˛ seİnetoelektrika tipu KD_2PO_4. Pokazano [38,39], wo v NDK zaproponovaniȷ metod da‚ dlffl odnovim˛rnoÝ model˛ ¨zinİa v˛dom˛ toqn˛ rezul~tati dlffl korelfflc˛ȷnih funkc˛ȷ. Zaproponovana v [38,39] metodika v pracfflh [40–42] bula uzagal~nena dlffl rozrahunku q–zaleınih parnih korelfflc˛ȷnih funkc˛ȷ ˛zinİ˛vs~- kih modeleȷ ˛z dov˛l~nim znaqennfflm sp˛nu. U pracfflh [43–50] uperxe zaproponovano klasterniȷ p˛dh˛d dlffl rozrahunku termodinam˛qnih ˛ dinam˛qnih harakteristik ta korelfflc˛ȷnih funkc˛ȷ nevporffldkovanih ˛zinİ˛vs~kih modeleȷ dlffl r˛vnovaınogo ȷ ner˛vnovaınogo bezlad˛v.

U pracfflh [51,52] dlffl bazisnih kvantovih psevdosp˛novih sistem posl˛dovno sformulvaniȷ metod klasternih rozvinen~. Uperxe zaproponovano metod, fflkiȷ dozvolffl‚ v ramkah klasternogo nabliıennffl otrimuvati dlffl temperaturnih kumulfflntnih funkc˛ȷ Ţr˛na dov˛l~nogo porffldku r˛vnfflnnffl tipu r˛vnffln~ Ornxtaȷna–Cern˛ke. U NDK u fflvnomu viglffld˛ otrimano viraz dlffl parnoÝ kumulfflntnoÝ funkc˛Ý Ţr˛na BSV. Dlffl kvantovih psevdosp˛novih sistem ˛z korotkosfflınimi ȷ dalekosfflınimi vza‚mod˛fflmi dosit~ efektivnim ‚ klasterne nabliıennffl haotiqnih faz [51,52], u fflkomu bazisna zadaqa rozv’fflzu‚t~sffl v klasternomu nabliıenn˛, a vpliv dalekosfflınih vza‚mod˛ȷ urahovu‚t~sffl v nabliıenn˛ haotiqnih faz.

Meto naxoÝ roboti ‚ dosl˛dıennffl meı zastosuvannffl NDK z dvoma ta odnim var˛fflc˛ȷnimi parametrami pri vrahuvann˛ dalekosfflınih vza‚mod˛ȷ u nabliıenn˛ molekulfflrnogo polffl (NMP) dlffl model˛ ¨zinİa v popereqnomu pol˛ (M¨PP). Tut budut~ rozrahovan˛ lixe termodinam˛qn˛ harakteristiki model˛, a dosl˛dıennffl dinam˛qnih vlastivosteȷ (v d˛lfflnkah, de NDK da‚ korektn˛ rezul~tati dlffl termodinam˛qnih harakteristik) mi provedemo v nastupn˛ȷ robot˛. Kr˛m togo, rezul~tati otriman˛ v c˛ȷ prac˛, zastosovuvatimut~sffl dlffl dosl˛dıennffl nizki harakteristik M¨PP z m˛kroparametrami, fflk˛ v˛dpov˛dat~ kvaz˛odnovim˛rnomu seİnetoelektrikov˛ CsH_2PO_4.

II. NABLI”ENN DVOQASTINKOVOGO KLASTERA PRI VRAHUVANN¨ DALEKOS”NIH VZA˝MOD¨„ U NABLI”ENN¨ MOLEKULRNOGO POL

A. V˛l~na enerİ˛ffl

Rozglffldatimemo model~ ¨zinİa v popereqnomu pol˛ z perenormovanim operatorom psevdosp˛nu S^z = (−1, 1).

H = − N∑ i=1 [ hS^z_i + ΓS^x_i ] (2.1)

−^1_2 N∑ i=1 z∑ δ=1 KS^z_i S^z_{i+δ} −^1_2 N∑ i=1 N∑ j=1 j≠i J_{ij}S^z_i S^z_j .

Tut K — korotkosfflına, J_{ij} — dalekosfflına parn˛ vza‚mod˛Ý, Γ — popereqne pole, z — qislo naȷbliıqih sus˛d˛v, a h → 0 vvedene dlffl zruqnosti.

U ramkah nabliıennffl molekulfflrnogo polffl za dalekosfflınimi vza‚mod˛fflmi gam˛l~ton˛ffln (2.1) zapixemo u viglffld˛:

H =^kH +^1_2 N J_0m^2, (2.2) priqomu

J_0 = N∑ j=1 J_{ij} ; m = ⟨S^z ⟩ , (2.3)

a^kH — gam˛l~ton˛ffln bazisnoÝ sistemi:

kH = − N∑ i=1 [ æ^zS^z_i + æ^xS^x_i ] −^1_2 ∑ i,δ KS^z_i S^z_{i+δ} ; (2.4)

æ^z = h + J_0m ; æ^x = Γ. (2.5)

Dlffl v˛l~noÝ enerİ˛Ý na odin vuzol v NMP za dalekosfflınimi vza‚mod˛fflmi na osnov˛ (2.2) otrima‚mo:

f(h, Γ) =^{−kBT}_N ln Sp_{{S}}e^{−βH} (2.6)

=^kf(æ^z , æ^x) +^1_2 J_0m^2,

de^kf(æ^z , æ^x) v˛l~na enerİ˛ffl na odin vuzol bazisnoÝ sistemi (2.4).

Provedemo teper klasterne rozvinennffl dlffl bazisnoÝ sistemi (2.4) pri rozbitt˛ İratki na dvoqastinkov˛ klasteri [32]. Poznaqimo qerez φ^zS^z_i + φ^xS^x_i operator efektivnogo polffl, fflke d˛‚ na vuzol i z boku vuzla, wo naleıit~ do naȷbliıqogo otoqennffl i. Oqevidno, wo na dov˛l~niȷ vuzol i d˛‚ z pol˛v.

Zd˛ȷsnimo totoıne peretvorennffl bazisnogo gam˛l~ton˛fflna (2.4): kH = ∑ 1 H_1 + ∑ (1,2)

U_{12}, (2.7)

priqomu

H_1 = −[æ̃^z S^z_1 + æ̃^xS^x_1 ] ; (2.8)

æ̃^a = æ^a + zφ^a , (a = x, z) ;

U_{12} = −KS^z_1 S^z_2 + φ^z(S^z_1 + S^z_2 ) + φ^x(S^x_1 + S^x_2 )]. (2.9)

Dlffl v˛l~noÝ enerİ˛Ý (na odin vuzol) bazisnoÝ sistemi budemo mati:

kf(æ^z , æ^x, φ^z, φ^x) =^{−kB T}_N ln Sp_{{S}}e^{−β kH} (2.10)

=^{−kBT}_N ln Sp_{{S}} exp [ − β ( ∑ 1 H_1 + ∑ (1,2)

U_{12} )] .

Provedemo rozplutuvannffl operator˛v za dopomogo T_τ –eksponenti. Perepixemo (2.10) u viglffld˛:

kf(æ^z , æ^x, φ^z, φ^x) =^{−kBT}_N ln Sp_{{S}} { e^{−βH0} T_τ exp [ − ∑ (1,2) ∫_β 0 dτ U_{12}(τ ) ]}

= f_1(æ̃^z, æ̃^x) −^{kBT}_N ln⟨ T_τ ∏ (1,2) exp [ − ∫_β 0 dτ U_{12}(τ ) ] ⟩_{ρ0} , (2.11)

priqomu

U_{12}(τ ) = e^{τH0} U_{12} e^{−τH0} ; H_0 = ∑ 1 H_1 ; (2.12)

⟨A⟩_{ρ0} = Sp_{{S}} [ ρ_0({S}) · A ] ; (2.13)

ρ_0({S}) = ∏ 1 ρ_1(S_1) = ∏ 1 exp(−βH_1) Z_1 ,

a f_1 — tak zvana odnoqastinkova vnutr˛xn~oklasterna v˛l~na enerİ˛ffl.

f_1(æ̃^z, æ̃^x) = −k_BT ln Z_1(æ̃^z, æ̃^x) ; (2.14)

Z_1(æ̃^z, æ̃^x) = Sp_{S1} e^{−βH1} .

Obmeıimosffl perxim porffldkom klasternogo rozvinennffl [32], wo v˛dpov˛da‚ nabliıenn dvoqastinkovogo klastera. U c~omu nabliıenn˛ v˛l~na enerİ˛ffl (2.11) matime viglffld:

kf(æ^z , æ^x, φ^z, φ^x) (2.15)

= f_1(æ̃^z, æ̃^x) −^{kBT}_N ∑ (1,2)

ln⟨ T_τ exp [ − ∫_β 0 dτ U_{12}(τ ) ] ⟩_{ρ0} .

Urahovuqi (div. (2.12)), wo

U_{12}(τ ) = e^{τ(H1 +H2)} U_{12} e^{−τ(H1 +H2 )} , (2.16)

otrima‚mo v˛l~nu enerİ˛ na odnu qastinku bazisnoÝ M¨PP:

kf(æ^z , æ^x, φ^z, φ^x) (2.17)

= (1 − z)f_1(æ̃^z, æ̃^x) +^z_2 f_{12}(æ̃^z, æ̃^x) .

Tut f_{12} — tak zvana dvoqastinkova vnutr˛xn~oklasterna v˛l~na enerİ˛ffl:

f_{12}(æ̃^z, æ̃^x) = −k_BT ln Z_{12}(æ̃^z, æ̃^x), (2.18)

Z_{12}(æ̃^z, æ̃^x) = Sp_{S1 ,S2} e^{−βH12} ;

H_{12} = H_1 + H_2 + U_{12} (2.19)

= −æ̃^z(S^z_1 + S^z_2 ) − æ̃^x(S^x_1 + S^x_2 ) − KS^z_1 S^z_2 ];

æ̃^a = æ^a + (z − 1)φ^a, (2.20) (a = z, x).

Tobto v NDK v˛l~na enerİ˛ffl bazisnoÝ sistemi viraıa‚t~sffl qerez odnoqastinkovu ta dvoqastinkovu vnutr˛xn~oklastern˛ v˛l~n˛ enerİ˛Ý. Zupinimosffl korotko na Ýh otrimann˛.

Gam˛l~ton˛ffln H_1 d˛‚ na bazis˛ dvoh funkc˛ȷ stanu odn˛‚Ý qastinki 1 + 2 − (2.21)

U predstavlenn˛ (2.21) gam˛l~ton˛ffln H_1 ma‚ viglffld:

H_1 = − ( æ̃^z æ̃^x æ̃^x −æ̃^z ) . (2.22)

Na osnov˛ (2.14) ta (2.22) legko otrimati odnoqastinkovu vnutr˛xn~oklasternu statsumu v fflvnomu viglffld˛:

Z_1(æ̃^z, æ̃^x) = 2ch(βΛ) ; (2.23) Λ = √ (æ̃^z)^2 + (æ̃^x)^2 .

Gam˛l~ton˛ffln H_{12} d˛‚ na bazis˛ qotir~oh funkc˛ȷ stanu dvoqastinkovogo klastera

1 + + 2 + − 3 − + 4 − −. (2.24)

U predstavlenn˛ (2.24) gam˛l~ton˛ffln H_{12} ma‚ viglffld:

H_{12} = −

2æ̃^z +K æ̃^x æ̃^x 0

æ̃^x −K 0 æ̃^x

æ̃^x 0 −K æ̃^x

0 æ̃^x æ̃^x −2æ̃^z +K

. (2.25)

Na osnov˛ (2.18) ta (2.25) otrima‚mo dlffl dvoqastinkovoÝ vnutr˛xn~oklasternoÝ statsumi:

Z_{12}(æ̃^z , æ̃^x) = 4∑ α=1 e^{−βEα} , (2.26)

de E_4 = K , (2.27)

a tri ˛nx˛ vlasn˛ znaqennffl E_{1,2,3} matric˛ (2.25) ‚ korenfflmi kub˛qnogo r˛vnfflnnffl:

E^3 + KE^2 − [ K^2 + 4 (~ æ̃^x

)_2 + 4 (~ æ̃^z

)_2]

E (2.28) − K [ K^2 + 4 (~ æ̃^x

)_2 − 4 (~ æ̃^z

)_2]

= 0.

B. Sistema r˛vnffln~ dlffl parametra porffldku ta klasternih pol˛v

Znaȷdemo teper r˛vnfflnnffl dlffl parametra porffldku m = ⟨S^z ⟩ ta dlffl klasternih pol˛v φ^a (a = z, x). Budemo vihoditi ˛z sp˛vv˛dnoxen~: m = ⟨S^z ⟩ = − d f(h, Γ) d h ; (2.29)

k⟨S^z ⟩ = − d^kf(æ^z , æ^x, φ^z, φ^x) d æ^z . (2.30)

Legko perekonatis~ (div. (2.6)), wo koli dalekosfflın˛ vza‚mod˛Ý vrahovut~sffl v NMP, ma‚ m˛sce sp˛vv˛dnoxennffl:

m =^k⟨S^z ⟩ . (2.31)

Sl˛d zauvaıiti, wo ostannffl r˛vn˛st~ vikonu‚t~sffl nezaleıno v˛d togo, u fflkomu nabliıenn˛ rozglfflda‚t~sffl bazisna zadaqa.

Na osnov˛ umovi ekstremumu v˛l~noÝ enerİ˛Ý za φ^a ∂^kf ∂ φ^a = 0 (2.32)

ta sp˛vv˛dnoxen~ (2.31), (2.30) z urahuvannfflm (2.32) m = − ∂^kf ∂ æ^z , (2.33)

(mi tut navodimo sp˛vv˛dnoxennffl (2.33), osk˛l~ki vono bude korisne pri oderıann˛ pozdovın~oÝ spriȷnffltlivosti) otrima‚mo sistemu r˛vnffln~ dlffl var˛fflc˛ȷnih parametr˛v ta dlffl parametra porffldku:

æ̃^x Λ th(βΛ) (2.34)

= 4æ̃^x Z_{12} 3∑ α=1 (−E_α − K)e^{−βEα} 3E^2_α + 2KE_α − [K^2 + 4(æ̃^x)^2 + 4(æ̃^z)^2] ;

æ̃^z Λ th(βΛ) (2.35)

= 4æ̃^z Z_{12} 3∑ α=1 (−E_α + K)e^{−βEα} 3E^2_α + 2KE_α − [K^2 + 4(æ̃^x)^2 + 4(æ̃^z )^2] ;

m = æ̃^z Λ th(βΛ) . (2.36)

Zauvaıimo, wo koli dalekosfflına vza‚mod˛ffl v˛dsutnffl (J_0 = 0), mi ma‚mo sistemu dvoh r˛vnffln~ (2.34) ta (2.35) dlffl φ^x ta φ^z u nefflvnomu viglffld˛ (E_α – koren˛ kub˛qnogo r˛vnfflnnffl (2.28)) ˛ viraz (2.36) dlffl m. Koli ı J_0 ≠ 0, mi ma‚mo sistemu tr~oh r˛vnffln~ (2.34) – (2.36) dlffl φ^x, φ^z ta m.

Pod˛bno, fflk ˛ r˛vnfflnnffl dlffl m (2.36), moına otrimati viraz dlffl parametra ⟨S^x⟩:

⟨S^x⟩ = æ̃^x Λ th(βΛ) . (2.37)

Sl˛d zauvaıiti, wo na osnov˛ virazu dlffl ⟨S^x⟩ ta r˛vnfflnnffl dlffl m moına zapisati var˛fflc˛ȷn˛ parametri φ^x ˛ φ^z qerez ⟨S^x⟩ ˛ m

φ^a = 1 z [ k_BT 2 ⟨S^a⟩ M ln (1 + M 1 − M ) − æ^a ] , a = x, z (2.38)

M = √ (⟨S^x ⟩)^2 + m^2,

wo dozvolffl‚ zvesti sistemu tr~oh r˛vnffln~ (2.34) - (2.36) do sistemi dvoh r˛vnffln~ dlffl ⟨S^x⟩ ta m.

C. Statiqna spriȷnffltliv˛st~

Beruqi do uvagi, wo m = ⟨S^z ⟩ =^k⟨S^z ⟩, ta (2.5), dlffl pozdovın~oÝ statiqnoÝ spriȷnffltlivosti M¨PP pri vrahuvann˛ dalekosfflınih vza‚mod˛ȷ u NMP budemo mati: χ^{zz} = dm dh = kχ^{zz} 1 − J_0^kχ^{zz}

, (2.39) de

kχ^{zz} = dm dæ^z = − d d æ^z ( dkf dæ^z ) = − d d æ^z ( ∂ kf ∂ æ^z ) (2.40)

— pozdovınffl statiqna spriȷnffltliv˛st~ bazisnoÝ sistemi. Vikoristovuqi viglffld^kf–funkc˛Ý (2.17) ta beruqi do uvagi (2.23), (2.26)–(2.28), legko otrimati ÝÝ v fflvnomu viglffld˛ (rezul~tat NDK):

kχ^{zz} = − [ f^{(|2|2)} + f^{(|2|4)} dφ^z dæ^z + f^{(|2|3)} dφ^x dæ^z ] ; (2.41) dφ^z dæ^z = f^{(|2|3)}f^{(|3|4)} − f^{(|2|4)}f^{(|3|3)} f^{(|4|4)}f^{(|3|3)} − (f^{(|3|4)})^2

; (2.42) dφ^x dæ^z = − f^{(|2|4)} + f^{(|4|4) dφz}_{dæz}

f^{(|3|4)} .

Tut vikoristan˛ poznaqennffl:

f^{(|n|m)} = ∂^{2 k}f ∂ x^{(n)} ∂ x^{(m)}

= (1 − z)f^{(|n|m)}_1 + z 2 f^{(|n|m)} 12 ; x^{(1)} = æ^x ; x^{(2)} = æ^z ; x^{(3)} = φ^x ; x^{(4)} = φ^z ; (2.43)

f^{(|n|m)} 1 = ∂^2 f_1 ∂ x^{(n)} ∂ x^{(m)}

= z̄^{(n)}z̄^{(m)}

[ x̄(n)x̄(m) Λ^3 ( th(βΛ) − βΛ ch^2(βΛ) ) − th(βΛ) Λ Θ^{(n,m)} ] ; (2.44)

z̄^{(1)} = z̄^{(2)} = 1 ; z̄^{(3)} = z̄^{(4)} = z ; x̄^{(1)} = x̄^{(3)} = æ̃^x ; x̄^{(2)} = x̄^{(4)} = æ̃^z ;

f^{(|n|m)} 12 =

∂^2 f_{12} ∂ x^{(n)} ∂ x^{(m)} = β (Z_{12})^2

[^3∑ α=1 e^{−βEα} E^{(|n)}_α ][^3∑ α=1 e^{−βEα} E^{(|m)}_α ] + 1 Z_{12} 3∑ α=1 e^{−βEα} [ E^{(|n|m)} α − βE^{(|n)}_α E^{(|m)}_α ] ; (2.45)

E^{(|n)}_α = ∂ E_α ∂ x^{(n)} = 8z̄^{(n)} A_α x̄^{(n)}E^{(n)}_α ;

E^{(|n|m)} α = ∂^2 E_α ∂ x^{(n)} ∂ x^{(m)} = 8z̄^{(n)}z̄^{(m)}E^{(n)}_α A_α Θ^{(n,m)} +

64z̄^{(n)}z̄^{(m)}x̄^{(n)}x̄^{(m)} A^2_α [ E^{(n)}_α + E^{(m)}_α − E^{(n)}_α E^{(m)}_α

6E_α + 2K A_α ] ;

A_α = 3E^2_α + 2KE_α − [K^2 + 4(æ̃^x)^2 + 4(æ̃^z)^2]; E^{(1)}_α = E^{(3)}_α = E_α + K ; E^{(2)}_α = E^{(4)}_α = E_α − K ;

z̄^{(1)} = z̄^{(2)} = 1 ; z̄^{(3)} = z̄^{(4)} = z − 1 ; x̄^{(1)} = x̄^{(3)} = æ̃^x ; x̄^{(2)} = x̄^{(4)} = æ̃^z ;

Θ^{(n,m)} = { 0 koli (n + m) − neparne, 1 koli (n + m) − parne.

Zauvaıimo, wo koli Γ = 0 (φ^x = 0), ceȷ rezul~- tat uzgodıu‚t~sffl z rezul~tatom, otrimanim v NDK za korotkosfflınimi vza‚mod˛fflmi pri vrahuvann˛ dalekosfflınih vza‚mod˛ȷ v NMP dlffl statiqnoÝ spriȷnffltlivosti model˛ ¨zinİa [32], a u vipadku parafazi (h = 0, m = φ^z = 0) – z rezul~tatom dlffl statiqnoÝ pozdovın~oÝ spriȷnffltlivost˛ M¨PP v analog˛qnomu nabliıenn˛ [52], fflkiȷ mi navedemo trohi p˛zn˛xe.

D. Termodinam˛qn˛ harakteristiki parafazi

Zupinimosffl teper korotko na parafaz˛ (pri h = 0), tobto koli æ^z = æ̃^z = æ̃^z = φ^z = m = 0. Vlasn˛ znaqennffl E_α dvoqastinkovogo gam˛l~ton˛fflna (2.25) ‚ takimi (div. (2.28)):

E_1 = −L ; E_2 = L ; E_3 = −K ; E_4 = K . (2.46)

Tut vikoristane poznaqennffl:

L = √ K^2 + 4(æ̃^x)^2 . (2.47)

Na osnov˛ (2.46) otrima‚mo dvoqastinkovu statsumu, a otıe, ˛ v˛l~nu enerİ˛ M¨PP v NDK za korotkosfflınimi ta NMP za dalekosfflınimi vza‚mod˛fflmi dlffl parafazi v fflvnomu viglffld˛:

f(h = 0, Γ) (2.48)

= −k_BT [ (1−z) ln Z_1(æ̃^x) +^z_2 ln Z_{12}(æ̃^x) ] ; Z_1(æ̃^x) = Z_1(æ^x, φ^x) = 2ch(βæ̃^x);

Z_{12}(æ̃^x) = Z_{12}(æ^x, φ^x) = 2 [ ch(βL) + ch(βK) ] .

R˛vnfflnnffl (2.35), (2.36) vikonut~sffl totoıno, a r˛vnfflnnffl (2.34) dlffl var˛fflc˛ȷnogo parametra φ^x moına zapisati na osnov˛ (2.46) (takoı u fflvnomu viglffld˛):

th(βæ̃^x) =

4æ̃^x LZ_{12} sh(βL) . (2.49)

Navedemo takoı viraz dlffl ⟨S^x⟩:

⟨S^x⟩ = th(βæ̃^x) .

Na osnov˛ (2.41) ˛z urahuvannfflm (2.46) ta (2.49) otrima‚mo statiqnu pozdovın spriȷnffltliv˛st~ M¨PP dlffl parafazi: χ^{zz} = [ zLZ_{12} 2R − (z − 1) æ̃^x th(βæ̃^x) − J_0 ]_{−1} ; (2.50)

R = L + K L − K ·e^{βL} − L − K L + K ·e^{−βL} − 4LK L^2 − K^2 ·e^{βK} . Maqi v˛l~nu enerİ˛ (2.48), moına otrimati entrop˛ S ta teplo‚mn˛st~ C parafazi:

1 Nk_B S = z 2 ln Z_{12} + (1−z) ln Z_1 − zβ Ksh(βK) + Lsh(βL) Z_{12}

− (1−z)βæ̃^xth(βæ̃^x) ; (2.51)

1 Nk_B C = − 2z [ βLsh(βL) + βKsh(βK) ]_2

(Z_{12})^2 − (z−1)(βæ̃^x)^2 ch^2(βæ̃^x) + z [ (βK)^2ch(βK) + (βL)^2ch(βL) ] Z_{12}

(2.52)

−(z−1) { 8βæ̃^x (Z_{12})^2 [ 1 + ch(βK)ch(βL) − Ksh(βL)sh(βK) L ] − βæ̃^x ch^2(βæ̃^x) }

× { βæ̃^x ch^2(βæ̃^x) − 8βæ̃^x (Z_{12})^2 [ 1+ch(βL)ch(βK) − K L ·sh(βK)sh(βL) ]}

× { 1 ch^2(βæ̃^x) − 4(z − 1) z [ K2 βL^3 ·sh(βL) + 8(æ̃^x)^2 (Z_{12})^2L ( 1 + ch(βK)ch(βL) )]}−1 .

E. Nabliıennffl dvoqastinkovogo klastera z odnim var˛fflc˛ȷnim parametrom φ^z

Mi takoı rozglffldatimimo NDK pri nehtuvann˛ var˛fflc˛ȷnim parametrom φ^x. Zauvaıimo, wo v sistemah vza‚mod˛qih klaster˛v [53] take nehtuvannffl v˛dpov˛dnim var˛fflc˛ȷnim parametrom dozvolilo uniknuti niz~kotemperaturnogo fazovogo perehodu (antitoqku Kr˛).

Us˛ rezul~tati, fflk˛ mi otrimali ran˛xe v NDK ˛z dvoma var˛fflc˛ȷnimi parametrami (za vinffltkom (2.34), (2.42) ta (2.49)), moına vikoristovuvati ˛ v NDK z odnim var˛fflc˛ȷnim parametrom, maqi na uvaz˛, wo

φ^x = 0,

æ^x = æ̃^x = æ̃^x = Γ, dφ^x dæ^z = 0, dφ^z dæ^z = − f^{(|2|4)} f^{(|4|4)} .

Zokrema, u takomu var˛fflnt˛ nabliıennffl dlffl φ^z ta m ma‚mo sistemu r˛vnffln~ (2.35) ta (2.36) (r˛vnfflnnffl (2.35) ‚ r˛vnfflnnfflm u nefflvnomu viglffld˛, E_α — koren˛ kub˛qnogo r˛vnfflnnffl (2.28)). A dlffl pozdovın~oÝ statiqnoÝ spriȷnffltlivosti bazisnoÝ sistemi nam potr˛bn˛ t˛l~ki f^{(|2|2)}, f^{(|2|4)}, f^{(|4|4)}.

III. REZUL^TATI QISLOVIH ROZRAHUNK¨V

Rozglffln~mo teper rezul~tati qislovih rozrahunk˛v (pri h = 0 ta dodatnih Γ, K, J_0) termodinam˛qnih harakteristik M¨PP, otrimanih v NDK ˛z dvoma φ^z, φ^x ta odnim φ^z var˛fflc˛ȷnimi parametrami pri vrahuvann˛ dalekosfflınih vza‚mod˛ȷ u NMP. Nadal˛, dlffl zruqnosti, takiȷ p˛dh˛d budemo qasto nazivati prosto NDK (maqi na uvaz˛, wo dalekosfflın˛ vza‚- mod˛Ý vrahovut~sffl v NMP). Koli J_0 = 0, rezul~tati por˛vnvatimut~ z rezul~tatami NMP za korotkosfflınimi vza‚mod˛fflmi ta ˛nximi nabliıenimi ȷ qisel~nimi metodami.

Ris. 1. Temperaturn˛ zaleınost˛ teplo‚mnosti pri z = 2, J0 = 0 pri r˛znih znaqennfflh veliqini popereqnogo polffl Γ/K = 0.5, 1.5, 2.0. Rezul~tati NDK z dvoma var˛fflc˛ȷnimi parametrami — (suc˛l~na), toqn˛ rezul~tati — (xtrih).

Ris. 2. Fazov˛ d˛fflgrami na (t−Γ/K) plowin˛ otriman˛ v NDK z odnim (xtrih) ta dvoma (suc˛l~na) var˛fflc˛ȷnimi parametrami pri vrahuvann˛ dalekosfflınih vza‚mod˛ȷ u NMP dlffl lancıka (z = 2) pri r˛znih znaqennfflh veliqini dalekosfflınoÝ vza‚mod˛Ý J0 /K.

Zauvaıimo, wo vikoristovuvatimemo v˛dnosnu temperaturu t = k_BT /(zK).

Spoqatku korotko zupinimosffl na odnovim˛rn˛ȷ M¨PP (z = 2) pri J_0 = 0. Por˛vnfflnnffl rezul~tat˛v NDK z dvoma var˛fflc˛ȷnimi parametrami z toqnimi (dlffl v˛l~noÝ enerİ˛Ý, entrop˛Ý ta teplo‚mnosti) pri r˛znih znaqennfflh Γ/K pokazalo, wo ce nabliıennffl da‚ zadov˛l~n˛ rezul~tati dlffl termodinam˛qnih harakteristik, kr˛m niz~kotemperaturnoÝ d˛- lfflnki. Tak, pri visokih temperaturah rezul~tati

NDK z dvoma var˛fflc˛ȷnimi parametrami uzgodıut~sffl z toqnimi ne t˛l~ki fflk˛sno, a ȷ dostatn~o dobre k˛l~k˛sno (div. ris. 1). Pri poniıenn˛ temperaturi rezul~tati c~ogo nabliıennffl qimraz b˛l~xe v˛dhilfflt~sffl v˛d toqnih (zaniıen˛ znaqennffl v˛l~noÝ ener- İ˛Ý, entrop˛Ý ta teplo‚mnosti), a v niz~kotemperatur-

n˛ȷ d˛lfflnc˛ t < t_l (t_l <^1_2 th(^4

√_1 6 Γ/K)+^1_{12} Γ/K) ‚ fflk˛sno nepravil~nimi (v˛d’‚mn˛ entrop˛ffl ta teplo‚mn˛st~; v˛l~na enerİ˛ffl ta pozdovınffl statiqna spriȷnffltliv˛st~ ‚ zrostaqimi funkc˛fflmi temperaturi; teplo- ‚mn˛st~ moıe buti spadno funkc˛‚ temperaturi). Nehtuvannffl var˛fflc˛ȷnim parametrom φ^x (φ^x = 0) privodit~ do fflk˛sno nepravil~nih rezul~tat˛v. Pri 0 < Γ/K < 1.28 takiȷ var˛fflnt NDK peredbaqa‚ seİnetoelektriqne vporffldkuvannffl (div. ris. 2), priqomu pri 0 < Γ/K < 0.66 temperatura fazovogo perehodu zrosta‚ z˛ zb˛l~xennfflm Γ/K.

Ris. 3. Fazov˛ d˛fflgrami na (t−Γ/K) plowin˛, otriman˛ v NDK z odnim (tovstiȷ xtrih) ta dvoma (tovsta suc˛- l~na) var˛fflc˛ȷnimi parametrami pri vrahuvann˛ dalekosfflınih vza‚mod˛ȷ u NMP dlffl kvadratnoÝ İratki (z = 4) pri r˛znih znaqennfflh veliqini dalekosfflınoÝ vza‚mod˛Ý J0/K. Rezul~tati NMP za korotkosfflınimi vza‚mod˛fflmi (tonkiȷ xtrih), visokotemperaturnogo rozvinennffl [54] (tonka suc˛l~na), modelvannffl Monte Karlo [55] (kruıeqki) pri J0 = 0.

Ris. 4. Te ı same, wo na ris. 3 dlffl prostoÝ kub˛qnoÝ İratki.

Ris. 5. Temperaturn˛ zaleınost˛ parametra porffldku, otriman˛ v NDK z odnim (tovstiȷ xtrih) ta dvoma (suc˛l~na) var˛fflc˛ȷnimi parametrami pri vrahuvann˛ dalekosfflınih vza‚mod˛ȷ u NMP dlffl z = 4, J0 = 0 — (a), ta z = 6, J0/K = 0.2 — (b) pri r˛znih znaqennfflh Γ/K. Rezul~tati NMP za korotkosfflınimi vza‚mod˛fflmi pri z = 4, J0 = 0 — tonkiȷ xtrih.

Ris. 6. Temperaturn˛ zaleınost˛ statiqnoÝ pozdovın~oÝ spriȷnffltlivosti, otriman˛ v NDK z odnim (tovstiȷ xtrih) ta dvoma (suc˛l~na) var˛fflc˛ȷnimi parametrami ta v NMP za korotkosfflınimi vza‚mod˛fflmi (tonkiȷ xtrih) dlffl z = 4, J0 = 0 pri r˛znih znaqennfflh Γ/K.

Rozglffln~mo teper korotko rezul~tati, otriman˛ v oboh var˛fflntah NDK za korotkosfflınimi ta v NMP za dalekosfflınimi vza‚mod˛fflmi dlffl odnovim˛rnoÝ model˛ (z = 2) pri J_0 > 0 ˛ dlffl dvovim˛rnoÝ ta trivim˛rnoÝ modeleȷ (z = 4, 6) pri J_0 ≥ 0. Use, wo budemo dal˛ govoriti, stosuvatimet~sffl t˛l~ki takih znaqen~ Γ/K ∈ [0, (Γ/K)_k], pri fflkih za pevnih temperatur ‚ moılivim seİnetoelektriqne vporffldkuvannffl. (Γ/K)_k – graniqne znaqennffl parametra popereqnogo polffl (fflke ‚ tim b˛l~xe, qim b˛l~x˛ z ta J_0/K), viwe v˛d fflkogo r˛vnfflnnffl dlffl t_c (1/χ^{zz}_{(+)}(t_c) = 0) ne ma‚ rozv’fflzk˛v. Napriklad, div. ris. 3, pri z = 4, J_0 = 0 (Γ/K)_k = 2.89, 3.33 v NDK z dvoma ta odnim var˛fflc˛ȷnimi parametrami v˛dpov˛dno.

Pri (Γ/K)_a < Γ/K < (Γ/K)_k ((Γ/K)_a ≈ √ 2zJ_0/K) NDK z dvoma var˛fflc˛ȷnimi parametrami peredbaqa‚ razom ˛z fazovim perehodom z parafazi v seİnetoelektriqnu fazu (z˛ zmenxennfflm temperaturi) takoı pereh˛d ˛z seİnetofazi v parafazu, tak zvanu antitoqku Kr˛ (div. ris. 2–6). Pri 0 < Γ/K < (Γ/K)_a antitoqka Kr˛ v˛dsutnffl, prote temperaturna poved˛nka termodinam˛qnih harakteristik pri niz~kih temperaturah zalixa‚t~sffl fflk˛sno nepravil~no (parametr porffldku ta obernena statiqna spriȷnffltliv˛st~ ‚ zrostaqimi funkc˛fflmi temperaturi; div. ris. 5, 6). Niz~kotemperaturna d˛- lfflnka (t < t_l), u fflk˛ȷ NDK ˛z dvoma var˛fflc˛ȷnimi parametrami da‚ nekorektn˛ rezul~tati dlffl termodinam˛qnih harakteristik, ‚ tim menxo, qim menx˛ znaqennffl parametr˛v Γ/K ta J_0/K. Napriklad, dlffl kvadratnoÝ İratki temperatura, niıqe v˛d fflkoÝ ce nabliıennffl ne moıe buti zastosovanim dlffl opisu termodinam˛qnih harakteristik, ‚: t_l = 0.14 pri Γ/K = 0.5, J_0 = 0; t_l = 0.23 pri Γ/K = 2, J_0 = 0; t_l = 0.24 pri Γ/K = 2, J_0/K = 0.4. Sl˛d v˛dznaqiti, wo znaqennffl t_l pri z = 4 ‚ b˛l~xim, an˛ı koli z = 2 ta z = 6 pri takih samih znaqennfflh Γ/K, J_0/K. U visokotemperaturn˛ȷ d˛lfflnc˛ (t > t_l) pri J_0 = 0 z > 2 NDK z dvoma var˛fflc˛ȷnimi parametrami ‚ znaqno toqn˛xim (div. ris. 3, 4), n˛ı NMP za korotkosfflınimi vza‚mod˛fflmi.

Nehtuvannffl var˛fflc˛ȷnim parametrom φ^x dlffl dvovim˛rnih ta trivim˛rnih İratok privodit~ do neznaqnogo k˛l~k˛snogo pog˛rxennffl rezul~tat˛v rozrahunku pri visokih temperaturah (fflke ‚ tim menxe, qim b˛l~x˛ vim˛rn˛st~ İratki ˛ veliqina dalekosfflınoÝ vza‚mod˛Ý ta qim menxa veliqina popereqnogo polffl) ta do fflk˛sno pravil~nogo opisu termodinam˛qnih harakteristik pri niz~kih temperaturah (div. ris. 3–6). Odnak v odnovim˛rn˛ȷ model˛ pri dostatn~o malih znaqennfflh J_0/K < 0.09 ta Γ/K NDK ˛z odnim var˛fflc˛ȷnim parametrom peredbaqa‚ zb˛l~xennffl temperaturi fazovogo perehodu z˛ zb˛l~xennfflm Γ/K (napriklad, pri J_0/K = 0.02, 0 < Γ/K < 0.6, div. ris. 2). Tobto ce nabliıennffl ne moına zastosovuvati dlffl lancıka pri malih znaqennfflh veliqini dalekosfflınoÝ vza‚mod˛Ý ta popereqnogo polffl.

Sl˛d zauvaıiti, wo dlffl dvovim˛rnih ta trivim˛rnih İratok pri malih Γ/K ta J_0 = 0 maksimal~n˛ znaqennffl v temperaturnih zaleınostfflh parametra porffldku (analog˛qno ȷ obernenoÝ statiqnoÝ spriȷnffltlivosti) v oboh var˛fflntah NDK ta v NMP za korotkosfflınimi vza‚mod˛fflmi ‚ duıe bliz~kimi m˛ı sobo, hoqa t_c, peredbaqene NMP, sutt‚vo v˛dr˛znffl‚t~sffl v˛d otrimanih v oboh var˛fflntah NDK.

IV. VISNOVKI

U nabliıenn˛ dvoqastinkovogo klastera za korotkosfflınimi vza‚mod˛fflmi pri vrahuvann˛ dalekosfflınih vza‚mod˛ȷ u nabliıenn˛ molekulfflrnogo polffl bulo provedene dosl˛dıennffl temperaturnih zaleınosteȷ parametra porffldku ta pozdovın~oÝ statiqnoÝ spriȷnffltlivosti model˛ ¨zinİa v popereqnomu pol˛ na r˛znih tipah İratok. Pokazano, wo NDK z dvoma var˛fflc˛ȷnimi parametrami da‚ zadov˛l~n˛ rezul~tati (pri v˛dsutn˛ȷ dalekosfflın˛ȷ vza‚mod˛Ý znaqno toqn˛x˛, n˛ı nabliıennffl molekulfflrnogo polffl za korotkosfflınimi vza‚mod˛fflmi), kr˛m niz~kotemperaturnoÝ d˛lfflnki. Niz~kotemperaturna d˛lfflnka, u fflk˛ȷ ce nabliıennffl peredbaqa‚ nef˛ziqn˛ rezul~tati, ‚ tim menxo, qim menx˛ veliqini popereqnogo polffl ta dalekosfflınoÝ vza‚mod˛Ý. Pri znaqenn˛ popereqnogo polffl, znaqno menxomu v˛d pevnogo kritiqnogo znaqennffl (Γ/K)_k, viwe v˛d fflkogo v sistem˛ nemoılive seİnetoelektriqne vporffldkuvannffl, temperatura t_l, niıqe v˛d fflkoÝ NDK z dvoma var˛fflc˛ȷnimi parametrami da‚ nekorektn˛ rezul~tati, ‚ znaqno menxo v˛d temperaturi Kr˛.

NDK z odnim var˛fflc˛ȷnim parametrom dlffl dvovim˛rnih ta trivim˛rnih İratok peredbaqa‚ fflk˛sno pravil~n˛ rezul~tati dlffl termodinam˛qnih harakteristik u vs~omu temperaturnomu ˛nterval˛. Dlffl odnovim˛rnogo lancıka takiȷ var˛fflnt nabliıennffl vifflvlffl‚t~sffl nekorektnim.

[1] V. G. Vaks, Vvedenie v mikroskopiqesku teori segneto¸lektrikov (Nauka, Moskva, 1973).

[2] R. Blinc, B. ”ekx, Segneto¸lektriki i antisegneto¸lektriki. Dinamika rexetki (Mir, Moskva, 1975).

[3] V. G. Vaks, V. I. Zinenko, V. E. Xneȷder, Usp. fiz.

nauk 141, 629 (1983).

[4] R. R. Levitsky, J. Grigas, I. R. Zachek, Ye. V. Mits, W. Paprotny, Ferroelectrics 64, 1 (1985).

[5] M. Steiner, J. Villain, C. G. Windsor, Adv. Phys. 25, 87 (1976).

[6] “. A. Izmov, “. N. Skrfflbin, Statistiqeskaffl mehanika magnitouporffldoqenyh sistem (Nauka, Moskva, 1987).

[7] I. R. “hnovskiȷ, ”urn. ¸ksp. teor. fiz. 34, 379 (1958).

[8] I. R. “hnovskiȷ, preprint ITF–79–133R, KiÝv, 1979.

[9] I. R. “hnovskiȷ, M. F. Golovko, Statistiqeskaffl teoriffl klassiqeskih ravnovesnyh sistem (Naukova dumka, KiÝv, 1980).

[10] ¨. R. “hnovskiȷ, V. O. Kolom˛‚c~, ¨. M. ¨dzik, Cond.

Matt. Phys. (Lviv) iss. 1, 5 (1993).

[11] I. R. “hnovskiȷ, Teor. mat. fiz. 79, 282 (1989). [12] O. V. Pacagan, I. R. “hnovskiȷ, Teor. mat. fiz. 83, 387 (1990).

[13] O. V. Patsahan, Physica A 272, 358 (1999). [14] I. R. “hnovskiȷ, preprint ITF-71-26R (1971). [15] M. V. Vavruh, Teor. mat. fiz. 50, 438 (1982). [16] M. V. Vavruh, preprint ITF–84–17R, KiÝv, 1984. [17] M. V. Vavruh, preprint ITF–87–56R, KiÝv, 1987. [18] M. V. Vavruh, T. E. Krohmal~skiȷ Teor. mat. fiz.

51, 130 (1987).

[19] I. R. “hnovskiȷ, R. R. Levickiȷ, S. I. Sorokov, preprint ITF–86–132R, KiÝv, 1986.

[20] I. R. “hnovskiȷ, R. R. Levickiȷ, S. I. Sorokov, preprint ITF–86–154R, KiÝv, 1986.

[21] I. R. “hnovskiȷ, R. R. Levickiȷ, S. I. Sorokov, v Sovremennye problemy statistiqeskoȷ fiziki. Trudy vsesoznoȷ konferencii (Naukova dumka, KiÝv 1, 392, 1989).

[22] I. R. “hnovskiȷ, R. R. Levickiȷ, S. I. Sorokov, O. V. Derıko, Izv. Akad. Nauk SSSR, ser. fiz. 55, 481 (1991).

[23] I. R. “hnovskiȷ, R. R. Levickiȷ, S. I. Sorokov, Cond. Matt. Phys. (Lviv) iss. 1, 43 (1993).

[24] R. Kubo, J. Phys. Soc. Jpn. 17, 1100 (1962). [25] Dı. Smart, ~ffektivnoe pole v teorii magnetizma (Nauka, Moskva, 1968).

[26] B. Strieb, H. B. Callen, Phys. Rev. 130, 1798 (1963). [27] R. Blinc, S. Svetina, Phys. Rev. 147, 423 (1966). [28] R. Blinc, S. Svetina, Phys. Rev. 147, 430 (1966). [29] V. G. Vaks, N. E. Zein, B. A. Strukov, Phys. Status Solidi A 30, 801 (1975).

[30] R. R. Levickiȷ, N. A. Korinevskiȷ, I. V. Stask, Ukr. f˛z. ıurn. 19, 1289 (1974).

[31] R. R. Levitsky, N. A. Korinevsky, I. V. Stasjuk, Phys.

Status Solidi B 88, 51 (1978).

[32] S. ¨. Sorokov, R. R. Levic~kiȷ, O. R. Baran, preprint ¨FKS–92–18U, L~v˛v, 1992.

[33] V. G. Vaks, N. E. Zeȷn, ”urn. ¸ksp. teor. fiz. 67, 1082 (1974).

[34] V. K. Saxena, Phys. Rev. B 14, 6884 (1983). [35] V. G. Vaks, N. E. Zeȷn, Fiz. tverd. tela 17, 1617

(1975).

[36] I. P. Dzyub, Phys. Status Solidi B 61, 383 (1974). [37] I. P. Dzb, V. Z. Koqmarskiȷ, Fiz. tverd. tela 21, 889 (1979).

[38] I. R. “hnovskiȷ, R. R. Levickiȷ, S. I. Sorokov, preprint ITF–86–142R, KiÝv, 1986.

[39] R. R. Levitskii, S. I. Sorokov, Cond. Matt. Phys. (Lviv) iss. 3, 611 (1994).

[40] S. I. Sorokov, R. R. Levic~kiȷ, O. R. Baran, Ukr.

f˛z. ıurn. 41, 490 (1996).

[41] S. I. Sorokov, R. R. Levitskii, O. R. Baran, Cond. Matt.

Phys. (Lviv) iss. 9, 57 (1997).

[42] O. R. Baran, R. R. Levitskii, Phys. Status Solidi B 219, 357 (2000).

[43] R. R. Levitskii, S. I. Sorokov, R. O. Sokolovskii, Ferroelectrics 153, 147 (1994).

[44] R. R. Levitskii, S. I. Sorokov, Cond. Matt. Phys. (Lviv) iss. 5, 81 (1995).

[45] R. R. Levitskii, S. I. Sorokov, J. Magn. Magn. Matter, } 140–144, 271 (1995).

[46] R. R. Levitskii, S. I. Sorokov, R. O. Sokolovskii, Cond.

Matt. Phys. (Lviv) iss.7, 117 (1996).

[47] R. R. Levic~kiȷ, S. I. Sorokov, R. O. Sokolovs~kiȷ, ”urn. f˛z. dosl. 1, 70 (1996).

[48] R. R. Levitskii, S. I. Sorokov, Ferroelectrics 192, 11 (1997).

[49] R. R. Levitskii, R. O. Sokolovskii, S. I. Sorokov, Cond.

Matt. Phys. (Lviv) iss. 10, 67 (1997).

[50] R. R. Levitskii, R. O. Sokolovskii, Cond. Matt. Phys.

(Lviv) 2, 393 (1999).

[51] R. R. Levickiȷ, S. I. Sorokov, preprint ITF–87– 28R, KiÝv, 1987.

[52] R. R. Levickiȷ, S. I. Sorokov, preprint ITF–88– 34R, KiÝv, 1988.

[53] M. A. Korinevs~kiȷ, disert. dokt. f˛z.-mat. nauk, ¨nstitut f˛ziki kondensovanih sistem NAN UkraÝni, L~v˛v (1997).

[54] R.J. Elliott, C. Wood, J. Phys. C 4, 2359 (1971). [55] O. Nagai, Y. Yamada, Y. Miyatake, in Quantum Monte Carlo Methods (Springer–Verlag Berlin Heidelberg New York London Paris Tokyo, 1986).

THERMODYNAMICS OF THE TRANSVERSE FIELD ISING MODEL WITHIN CLUSTER APPROXIMATION

R. R. Levitskii, O. R. Baran Institute for Condensed Matter Physics of the National Academy of Science of Ukraine 1 Svientsitskii Str., Lviv, UA–79011, Ukraine Phone 70–74–39, e–mail: ostb@icmp.lviv.ua

The transverse field Ising model was investigated within two–particle cluster approximation with two and one variational parameters. The long–range interaction was taken into account in the framework of the mean–field approximation.

At various values of transverse field and long–range interaction, phase diagrams were constructed and temperature dependences of the order parameter and longitudinal static susceptibility were calculated. It was shown that cluster approximation with two variational parameters gave qualitatively incorrect results in a low–temperature region and that cluster approximation with one variational parameter is not suitable for one–dimensional lattices.