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Методом Монте-Карло исследуется влияние беспорядка, реализованного в виде фрустрации, на термо-

динамическое поведение двумерной трехвершинной модели Поттса с учетом первых и вторых ближайших

соседей. Рассмотрены системы с линейными размерами L × L = N (L = 9−48) на треугольной решетке.

Показано, что для случая J1 > 0 и J2 < 0 в спиновой системе фрустрации возникают в интервале изменений

величины 0.5 ≤ |r | ≤ 1.0. Вне этого диапазона в данной модели наблюдается фазовый переход.

Работа поддержана грантом РФФИ № 16-02-00214.

Исследование особенностей влияния беспорядка на

фазовые переходы (ФП) и критические явления в маг-

нитных системах на основе микроскопических гамиль-

тонианов все еще является важной задачей современной

теории ФП и критических явлений [1,2]. Такого рода

исследования особенно актуальны для спиновых систем,

в которых беспорядок реализован в виде фрустрации,

т. е. такого пространственного расположения магнитных

моментов атомов в кристалле, при котором невозможно

одновременное антиферромагнитное упорядочение всех

взаимодействующих спинов. Основное состояние таких

систем оказывается вырожденным. В результате этого

в системе может существовать огромное количество со-

стояний с низкой энергией, близкой к энергии основного

состояния, которые благодаря своей большой энтропии

могут вносить конечный вклад в термодинамику даже в

пределе низких температур [2].
Влияние фрустраций, возникающих при конкуриру-

ющих взаимодействиях, а также вследствие внешнего

магнитного поля, на ФП и особенности термодинами-

ческих и магнитных свойств низкоразмерных систем

исследовано в работах [3,4].
На основе точных решений для двумерной модели

Изинга на квадратной [5], на треугольной и гексаго-

нальной решетках [6], а также на решетке кагоме [7]
исследованы явления возникновения и исчезновения

фрустраций в зависимости от величины отношения взаи-

модействий r = J2/J1, где J1 и J2 — величины обменных

интегралов для первых и вторых ближайших соседей

соответственно.

В настоящей работе изучается влияние фрустраций

на термодинамическое поведение теплоемкости для маг-

нитной структуры, описываемой двумерной трехвер-

шинной моделью Поттса с величинами взаимодействий

J1 > 0 и J2 < 0. Исследования проведены на основе

стандартного алгоритма Метрополиса метода Монте-
Карло. В [8–10] нами было показано, что при учете вто-

рых ближайших соседей в трехвершинной антиферро-

магнитной модели Поттса с величинами взаимодействий

J1 < 0 и J2 < 0 возможны фрустрации. В этих работах

не изучалось влияние фрустраций на температурное по-
ведение теплоемкости при различных соотношениях r .
Исследование влияний фрустраций на термодинамиче-

ские свойства имеет большое значение при создании

различных синтетических метамагнетиков и изучении

упорядочения для антиферромагнитных материалов с
треугольной структурой.

Рис. 1. Трехвершинная антиферромагнитная модель Поттса с

учетом вторых ближайших соседей.
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Рис. 2. Температурная зависимость параметра порядка mF

для двумерной трехвершинной модели модели Поттса при

r = −0.333.

Рис. 3. Температурные зависимости теплоемкости C для двумерной трехвершинной антиферромагнитной модели модели Поттса

при r = −0.5 (a), −0.6 (b), −0.750 (c), −0.9 (d), −1.0 (e), −0.333 (f ), −1.1 (g).

Исследовались системы с линейными размерами

L × L = N (L = 9−48). Для вывода системы в равно-

весное состояние вычислялось время релаксации τ0
для всех систем с линейными размерами L. Расчеты

проводились для систем с периодическими граничными

условиями. Для каждой спиновой конфигурации выпол-

нялось усреднение по длине марковской цепи τ = 180τ0 .

Двумерная трехвершинная модель Поттса с учетом

вторых ближайших соседей показана на рис. 1. Рассмат-

риваемая модель описывается следующим микроскопи-

ческим гамильтонианом:

H = −J1

∑

i, j

cos θi, j − J2

∑

i,k

cos θi,k , (1)

где J1 и J2 — параметры обменного ферро- (J1 > 0,

J2 > 0) или антиферромагнитного (J1 < 0, J2 < 0) взаи-

модействия для ближайших и вторых ближайших сосе-

дей соответственно, θi, j , θi,k — углы между взаимодей-

ствующими спинами Si−S j и Si−Sk .
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Рис. 3 (продолжение).

Для наблюдения за температурным ходом поведения

теплоемкости и восприимчивости использовались флук-

туационные соотношения [11]

C = (NK2)(〈U2〉 − 〈U〉2), (2)

χ = (NK)(〈m2〉 − 〈m〉2), (3)

где K = J/kBT , N = L2 — число магнитных узлов, U —

внутренняя энергия, m — параметр порядка системы;

угловые скобки обозначают усреднение по ансамблю.

В качестве параметра порядка для ферромагнитной (mF)
и антиферромагнитной (mAF) модели Поттса использо-

вались следующие выражения [12]:

mF =

〈

3

2

3
∑

α=1

(

Nα

N
−

1

3

)2〉1/2

, (4)

mAF =

〈

3

2

3
∑

α 6=β 6=γ

(

Nα + Nβ + Nγ

N
−

1

3

)2〉1/2

, (5)

где Nα = {N1, N2, N3}; N1 — число спинов в состоянии

с q = 1, N2 — число спинов в состоянии с q = 2,

N3 — число спинов в состоянии с q = 3; Nα, Nβ , Nγ —

число спинов в подрешетках A, B и C соответственно,

N = L2. На рис. 2 приведена температурная зависимость

параметра порядка mF для двумерной модели Поттса

при r = −0.333. Приведенная зависимость демонстри-

рует поведение, характерное для ФП второго рода.

Аналогичное поведение наблюдалось и при r = −0.1,

−0.2, −0.3.

На рис. 3, a–e представлены характерные зависимости

теплоемкости C от температуры для двумерной трех-

вершинной модели Поттса на треугольной решетке с

величинами взаимодействий J1 > 0 и J2 < 0 в диапа-

зоне 0.5 ≤ |r | ≤ 1.0 для систем с линейным размером

L = 48. Как видно из этих рисунков, для всех рассмот-

реннных систем наблюдается расщепление теплоемко-

сти. Расщепление теплоемкости является характерным

признаком фрустрации. Незначительное отклонение от

диапазона изменений 0.5 ≤ |r | ≤ 1.0 приводит к ФП

(рис. 3, f, g).

Таким образом, наши данные, полученные для дву-

мерной трехвершинной модели Поттса на треугольной
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решетке с величинами взаимодействия J1 > 0, J2 < 0

на основе алгоритма Метрополиса метода Монте-Карло

в широком интервале изменений величины отноше-

ний вторых ближайших соседей к первым соседям r
(0 ≤ |r | ≤ 1.1), свидетельствуют о том, что в диапа-

зоне изменений 0.5 ≤ |r | ≤ 1.0 наблюдается расщепле-

ние теплоемкости, что является характерным признаком

фрустраций. Вне этого диапазона наблюдается фазовый

переход.
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