
ÆÝÒÔ, 2014, òîì 146, âûï. 3 (9), ñòð. 574�585 

 2014
ÂËÈßÍÈÅ ÌÀ�ÍÈÒÎÓÏ�Ó�Î�Î ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈß ÍÀÒÅ�ÌÎÄÈÍÀÌÈÊÓ ÔÅ��ÎÌÀ�ÍÅÒÈÊÎÂ: ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅÌÅÒÎÄÎÌ ÑÏÈÍ-�ÅØÅÒÎ×ÍÎÉ ÄÈÍÀÌÈÊÈA. K. Æóðàâëåâ a*, Þ. Í. �îðíîñòûðåâ a;baÈíñòèòóò �èçèêè ìåòàëëîâ Óðàëüñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê620990, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿbÈíñòèòóò êâàíòîâîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ620075, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 3 ìàðòà 2014 ã.Òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà ñèñòåì ñî ñâÿçàííûìè ìàãíèòíûìè è ðåøåòî÷íûìè ñòåïåíÿìè ñâîáîäûèññëåäîâàíû ÷èñëåííî ìåòîäîì ñïèí-ðåøåòî÷íîé äèíàìèêè (Ñ�Ä). �àçðàáîòàíà ñõåìà ÷èñëåííîãî èíòå-ãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèé Ñ�Ä â òåðìîñòàòå, êîòîðàÿ ñëåäóåò ðàíåå ñ�îðìóëèðîâàííûì ïîäõîäàì è ìîäè-�èöèðîâàíà äëÿ îïèñàíèÿ ñèñòåì ñ ðåàëèñòè÷íûìè ìåæàòîìíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè. Ïðåäëîæåííûéìåòîä ïîçâîëèë ðàññ÷èòàòü â ðàìêàõ îäíîé ñõåìû ñïåêòðàëüíóþ ïëîòíîñòü êîëåáàíèé, òåïëîåìêîñòü,íàìàãíè÷åííîñòü è êîý��èöèåíò òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ. Óñòàíîâëåíî, ÷òî äàæå â ïàðàìàãíèòíîì ñî-ñòîÿíèè âçàèìîäåéñòâèå ìàãíèòíûõ è ðåøåòî÷íûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû äàåò âêëàä â òåðìîäèíàìè÷åñêèåñâîéñòâà ñèñòåìû áëàãîäàðÿ íàëè÷èþ áëèæíåãî ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà. Ïîêàçàíî, ÷òî ñóùåñòâóþò äâà ìå-õàíèçìà âëèÿíèÿ ñïèí-ðåøåòî÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íà òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà: ¾ñòàòè÷åñêèé¿ è¾äèíàìè÷åñêèé¿, ïåðâûé îïðåäåëÿåòñÿ åãî âêëàäîì â òåïëîâîå ðàñøèðåíèå ðåøåòêè, à âòîðîé � äèíà-ìè÷åñêèì âçàèìîäåéñòâèåì ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ ñ êîëåáàíèÿìè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè.DOI: 10.7868/S004445101409017X1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ�îëü ìàãíåòèçìà â �àçîâîé ñòàáèëüíîñòè ïåðå�õîäíûõ ìåòàëëîâ è èõ ñïëàâîâ èíòåíñèâíî îáñóæäà�åòñÿ ìíîãèå ãîäû, íà÷èíàÿ ñ êëàññè÷åñêîé ðàáîòûÇèíåðà [1℄. Íàáëþäåíèå èíâàðíîãî ïîâåäåíèÿ òåïëî�âîãî ðàñøèðåíèÿ â ñïëàâàõ Fe�Ni [2℄ è àíòèèíâàðíî�ãî ïîâåäåíèÿ â 
-Fe [3℄ óêàçûâàåò íà ñèëüíóþ ñâÿçüðåøåòî÷íûõ è ìàãíèòíûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû â ýòèõñîåäèíåíèÿõ, êîòîðàÿ ñîõðàíÿåòñÿ äàæå â îáëàñòèòåìïåðàòóð âûøå òî÷êè Êþðè TC (ñì. îáñóæäåíèåâ ðàáîòàõ [3, 4℄). Åå íàëè÷èå ïîäòâåðæäàåòñÿ òàêæåè ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ ab initio îáìåííîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ â çàâèñèìîñòè îò äå�îðìàöèé [5�7℄. Êàêîáðàùåíî âíèìàíèå â ðàáîòå [8℄, â ñèñòåìàõ ñ ñèëü�íûì âçàèìîäåéñòâèåì ðåøåòî÷íûõ è ìàãíèòíûõ ñòå�ïåíåé ñâîáîäû âîçìîæíî �îðìèðîâàíèå íåîäíîðîä�íûõ ìàãíèòíûõ ñîñòîÿíèé. Â òî æå âðåìÿ, äëÿ ïî�ñëåäîâàòåëüíîãî òåîðåòè÷åñêîãî ðàññìîòðåíèÿ óêà�*E-mail: zhuravlev�imp.uran.ru

çàííûõ ïðîáëåì íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü âçàèìîäåé�ñòâèå ñïèíîâûõ è ðåøåòî÷íûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû [9℄.Íåñìîòðÿ íà çíà÷èòåëüíûé èíòåðåñ èññëåäîâà�òåëåé, âîïðîñ î âêëàäå ñïèí-ðåøåòî÷íîé äèíàìè�êè (Ñ�Ä) â òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà îñòàåòñÿïðåäìåòîì äèñêóññèé. Â ðàìêàõ ïîäõîäîâ, ïðåäëî�æåííûõ â ðàáîòàõ [9�11℄, ïðåíåáðåãàåòñÿ âçàèìî�äåéñòâèåì ñïèíîâûõ è ðåøåòî÷íûõ ñòåïåíåé ñâî�áîäû. Îäíàêî ýòî âçàèìîäåéñòâèå îòíþäü íå âñå�ãäà ÿâëÿåòñÿ ïðåíåáðåæèìî ìàëûì, î ÷åì ñâèäå�òåëüñòâóþò, íàïðèìåð, èíâàðíûé ý��åêò [2℄ è ìàã�íèòîñòðóêòóðíûå ïåðåõîäû [12℄. Èìåþùèåñÿ æå âëèòåðàòóðå àíàëèòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ ñèñòåì ñîñïèí-ðåøåòî÷íûì âçàèìîäåéñòâèåì [13�15℄ �àêòè÷å�ñêè îãðàíè÷åíû ïðèáëèæåíèÿìè, ïðèìåíèìîñòü êî�òîðûõ óòðà÷èâàåòñÿ ïðè ðàçðóøåíèè ìàãíèòíîãî ïî�ðÿäêà ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû. Â òî æå âðåìÿ èìåí�íî îáëàñòü âûñîêèõ òåìïåðàòóð (T � TC) õàðàê�òåðíà, íàïðèìåð, äëÿ ìàãíèòî-ñòðóêòóðíûõ ïåðåõî�äîâ [12℄. Ïðè ýòîì ñïåêòðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêèñïèí-ðåøåòî÷íûõ ñèñòåì ïðè T � TC , çíàíèå êîòî�ðûõ íåîáõîäèìî äëÿ ïîñëåäîâàòåëüíîãî îïèñàíèÿ èõ574



ÆÝÒÔ, òîì 146, âûï. 3 (9), 2014 Âëèÿíèå ìàãíèòîóïðóãîãî âçàèìîäåéñòâèÿ : : :òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ, îñòàþòñÿ íåäîñòóïíû�ìè â ðàìêàõ òàêèõ ïîäõîäîâ.Â ñâÿçè ñ ýòèì âîçíèêàåò íåîáõîäèìîñòü ðàçâè�òèÿ ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñïèí-ðå-øåòî÷íûõ ñèñòåì. Ïîïûòêà ó÷åòà ðåøåòî÷íûõ ñòå�ïåíåé ñâîáîäû ïðåäïðèíÿòà â ðàáîòå [16℄, ãäå ìî�äåëèðîâàíèå ñïèíîâîé ïîäñèñòåìû ïðîâîäèëîñü ñèñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî è ïðåäïîëàãà�ëîñü, ÷òî èîíû ÿâëÿþòñÿ íåïîäâèæíûìè è ñìåùåí�íûìè èç ïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ òåì�ïåðàòóðîé. Áîëåå ïîñëåäîâàòåëüíûì ñïîñîáîì îïè�ñàíèÿ òàêèõ ñèñòåì ÿâëÿåòñÿ ðåøåíèå ñîâìåñòíûõóðàâíåíèé äâèæåíèÿ äëÿ èîíîâ è ñïèíîâ. Ïðè ýòîìíåòðèâèàëüíîé ïðîáëåìîé ÿâëÿåòñÿ �îðìóëèðîâêàóðàâíåíèé äâèæåíèÿ äëÿ ñèñòåìû â êîíòàêòå ñ òåð�ìîñòàòîì [17℄.Ñóùåñòâóþò äâà ïðèíöèïèàëüíî ðàçëè÷íûõ ñïî�ñîáà ââåäåíèÿ òåðìîñòàòà â ìîäåëèðîâàíèå äèíàìè�÷åñêèõ ñèñòåì. Â ïåðâîì ââîäÿòñÿ ñëó÷àéíûå ñèëû èðåøàþòñÿ ñòîõàñòè÷åñêèå äè��åðåíöèàëüíûå óðàâ�íåíèÿ òèïà óðàâíåíèÿ Ëàíæåâåíà. Òàêèì ñïîñîáîììîäåëèðîâàëàñü êàê äèíàìèêà ðåøåòêè [18℄, òàê èäèíàìèêà ñïèíîâ [11; 19℄. Îäíàêî ñàìà ïî ñåáå çàäà�÷à ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ ñòîõàñòè÷åñêèõ äè��åðåí�öèàëüíûõ óðàâíåíèé ÿâëÿåòñÿ âåñüìà íåòðèâèàëü�íîé [20℄ è, âåðîÿòíî, ïî ýòîé ïðè÷èíå äî ñèõ ïîðíå áûëî ïðîâåäåíî òàêîå ìîäåëèðîâàíèå ñîâìåñòíîéäèíàìèêè ñâÿçàííûõ ñïèíîâîé è ðåøåòî÷íîé ïîäñè�ñòåì. Èìåþòñÿ ëèøü ðàáîòû [21, 22℄, â êîòîðûõ ñòî�õàñòè÷åñêàÿ Ñ�Ä ìîäåëèðîâàëàñü ñ ïîìîùüþ ñïåöè�àëüíîãî ïðèåìà, ïðè êîòîðîì òîëüêî ñïèíîâàÿ ïîä�ñèñòåìà íàõîäèëàñü â êîíòàêòå ñ òåðìîñòàòîì. Ïðèýòîì îòñóòñòâîâàëè �ëóêòóàöèè ïîëíîé ýíåðãèè, ÷å�ãî íå äîëæíî áûòü äëÿ ñèñòåìû, íàõîäÿùåéñÿ â êîí�òàêòå ñ òåðìîñòàòîì.Âòîðîå ñåìåéñòâî ìåòîäîâ ìîäåëèðîâàíèÿ äèíà�ìèêè ïðè êîíå÷íîé òåìïåðàòóðå îñíîâàíî íà èñ�ïîëüçîâàíèè äåòåðìèíèñòñêèõ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ,â êîòîðûå ââåäåíû äîïîëíèòåëüíûå ñòåïåíè ñâîáî�äû, ó÷èòûâàþùèå êîíòàêò ñèñòåìû ñ òåðìîñòàòîì.Âàæíûì ïðåèìóùåñòâîì ýòèõ ìåòîäîâ ÿâëÿåòñÿ òî,÷òî ïðè èõ èñïîëüçîâàíèè íóæíî ðåøàòü îáûêíîâåí�íûå äè��åðåíöèàëüíûå óðàâíåíèÿ, à íå ñòîõàñòè�÷åñêèå. Ïåðâîé ðåàëèçàöèåé òàêîãî ìåòîäà ÿâëÿåò�ñÿ òåðìîñòàò Íîçå �Õóâåðà [17℄, àêòèâíî ïðèìåíÿþ�ùèéñÿ ïðè ìîäåëèðîâàíèè ðåøåòî÷íûõ ñèñòåì [23℄.Â ðàáîòàõ Áóëãàêà è Êóçíåöîâà [24, 25℄ áûëî äà�íî îáîáùåíèå ýòîãî ïîäõîäà, ïîçâîëÿþùåå ìîäåëè�ðîâàòü è äèíàìèêó ñïèíîâûõ ñèñòåì ïðè êîíå÷íûõòåìïåðàòóðàõ. Îäíàêî Ñ�Ä ýòèìè ìåòîäàìè äî ñèõïîð íå èññëåäîâàëàñü.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàçðàáîòàíà ñõåìà ÷èñëåí�

íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ Ñ�Ä ÷àñòèö â òåðìîñòàòå, îñíî�âàííàÿ íà ïîäõîäå, ïðåäëîæåííîì â ðàáîòàõ [24, 25℄.Ñ åå ïîìîùüþ èññëåäîâàíà ñèñòåìà, â êîòîðîé âçà�èìîäåéñòâèå ÷àñòèö îïèñûâàåòñÿ öåíòðàëüíûì ïàð�íûì ïîòåíöèàëîì, à ìàãíèòíûé âêëàä èìååò ãåéçåí�áåðãîâñêóþ �îðìó ñ ïàðàìåòðîì îáìåííîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ, çàâèñÿùèì îò ðàññòîÿíèÿ. Ïîêàçàíî, ÷òîñïèí-ðåøåòî÷íîå âçàèìîäåéñòâèå ìîæåò äàâàòü ñó�ùåñòâåííûé âêëàä â òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâàñèñòåìû, îñîáåííî âûðàæåííûé âáëèçè òåìïåðàòó�ðû Êþðè.2. ÌÎÄÅËÜ È ÌÅÒÎÄ �ÀÑ×ÅÒÀÌû ðàññìàòðèâàåì ñèñòåìó êëàññè÷åñêèõ ÷àñ�òèö, îáëàäàþùèõ ìàãíèòíûì ìîìåíòîì, îïèñûâàå�ìóþ ãàìèëüòîíèàíîìH =Xi p2i2m +Xi 6=j U(jri � rj j)��Xi 6=j J(jri � rj j)(ei � ej); (1)ãäå ri, pi è ei � ñîîòâåòñòâåííî êîîðäèíàòà, èì�ïóëüñ è åäèíè÷íûé âåêòîð â íàïðàâëåíèè ìàãíèò�íîãî ìîìåíòà i-é ÷àñòèöû. Êàæäàÿ ÷àñòèöà èìå�åò ìàññó m è ìàãíèòíûé ìîìåíò M0, âåëè÷èíà êî�òîðîãî ïðåäïîëàãàåòñÿ ïîñòîÿííîé. Ïðè çàïèñè âû�ðàæåíèÿ (1) ïðèíèìàåòñÿ, ÷òî âçàèìîäåéñòâèå ÷àñ�òèö îïèñûâàåòñÿ öåíòðàëüíûì ïàðíûì ïîòåíöèàëîìU(r), à ìàãíèòíûé âêëàä â ýíåðãèþ èìååò ãåéçåíáåð�ãîâñêóþ �îðìó ñ ïàðàìåòðîì îáìåííîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ J = J(r), çàâèñÿùèì îò ðàññòîÿíèÿ. Ïðè ýòîìâåëè÷èíà ìàãíèòíîãî ìîìåíòà M0 âêëþ÷åíà â îïðå�äåëåíèå îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.Óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ äëÿ òàêîé ñèñòåìû èìåþòâèä: dridt = �H�pi ;dpidt = ��H�ri ;deidt = 
 ��H�ei � ei� ; (2)ãäå 
 = g�B=~M0, �B � ìàãíåòîí Áîðà, g � �àêòîðËàíäå, ~ � ïîñòîÿííàÿ Ïëàíêà. Ïîñëåäíåå óðàâíå�íèå îïèñûâàåò ïðåöåññèþ âåêòîðà ei â ìàãíèòíîìïîëå ��H=�(M0ei) [26℄. Àíàëîãè÷íàÿ ñèñòåìà óðàâ�íåíèé äëÿ Ñ�Ä èñïîëüçîâàëàñü, íàïðèìåð, â ðàáî�òàõ [9, 21℄.575



A. K. Æóðàâëåâ, Þ. Í. �îðíîñòûðåâ ÆÝÒÔ, òîì 146, âûï. 3 (9), 2014Ìû ââîäèì òåðìîñòàò, ñëåäóÿ ïðåäëîæåííîìó âðàáîòàõ [24, 25℄ ïîäõîäó, ìîäè�èöèðóÿ åãî äëÿ îïè�ñàíèÿ ñïèí-ðåøåòî÷íîé ñèñòåìû ñ ðåàëèñòè÷íûìèìåæàòîìíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè. Ïðè ýòîì òåðìî�äèíàìè÷åñêè ðàâíîâåñíîå ñîñòîÿíèå ñèñòåìû ïðèçàäàííîé òåìïåðàòóðå T îáåñïå÷èâàåòñÿ ââåäåíè�åì íåñêîëüêèõ äîïîëíèòåëüíûõ ñòåïåíåé ñâîáîäûf�n; �n; �ng, âçàèìîäåéñòâóþùèõ îïðåäåëåííûì îá�ðàçîì ñ ïåðåìåííûìè fri;pi; eig è ïîä÷èíÿþùèõñÿäîïîëíèòåëüíûì óðàâíåíèÿì ýâîëþöèè.Âêëþ÷åíèå òåðìîñòàòà èçìåíÿåò äèíàìèêó ÷àñ�òèö â êëàñòåðå, ÷òî ìîæåò áûòü ó÷òåíî ïóòåì ìîäè��èêàöèè óðàâíåíèé äâèæåíèÿ (2) ñëåäóþùèì îáðà�çîì [24, 25℄:dridt = �H�pi �Xn �r(�n)Vn;dpidt = ��H�ri �Xn �p(�n)Fn;deidt = " 
 �H�ei +Xn �e(�n)Gn!� ei# ; (3)ãäå âñïîìîãàòåëüíûå �óíêöèè Vn, Fn, Gn çàâè�ñÿò îò ïåðåìåííûõ êëàñòåðà fri;pi; eig, à �r(�n),�p(�n), �e(�n)� îò ïåðåìåííûõ òåðìîñòàòà. Ïðîèçâå�äåíèÿ �r(�n)Vn, �p(�n)Fn, �e(�n)Gn îïèñûâàþò âîç�äåéñòâèå äîïîëíèòåëüíûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû �n, �n,�n íà ÷àñòèöû êëàñòåðà. Â âûáîðå âñïîìîãàòåëüíûõ�óíêöèé èìååòñÿ ïðîèçâîë, ÷òî îáñóæäàëîñü â ðà�áîòàõ [24, 25℄ (â ÷àñòíîñòè, ïðè âûáîðå �r(�) = 0,V = 0, �p(�) = �, F = pi ðåàëèçóåòñÿ ñõåìà òåðìî�ñòàòà Íîçå �Õóâåðà äëÿ ðåøåòî÷íîé ïîäñèñòåìû).Óðàâíåíèÿ ýâîëþöèè äëÿ �n, �n, �n äîëæíûáûòü çàïèñàíû òàê, ÷òîáû �óíêöèÿ ðàñïðåäå�ëåíèÿ ïî ïåðåìåííûì êëàñòåðà óäîâëåòâîðÿëàóñëîâèþ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ, ò. å.f(fri;pi; eig) / exp(�H=T ) (çäåñü ïðåäïîëàãàåòñÿ,÷òî ñèñòåìà ÿâëÿåòñÿ ýðãîäè÷íîé, ò. å. óñðåäíåíèå ïîâðåìåíè ýêâèâàëåíòíî óñðåäíåíèþ ïî êàíîíè÷åñêî�ìó àíñàìáëþ �èááñà). Äëÿ ýòîãî ìû ïîñòóëèðóåì,÷òî äëÿ ðàñøèðåííîé ñèñòåìû, âêëþ÷àþùåé êëàñ�òåð è äîïîëíèòåëüíûå ñòåïåíè ñâîáîäû, �óíêöèÿðàñïðåäåëåíèÿ èìååò âèäf(fri;pi; ei; �n; �n; �ng) = exp"� 1T ��  H +Xn �r(�n)Arn + �p(�n)Apn + �e(�n)Aen !# ; (4)ãäå Arn, Apn, Aen � íåêîòîðûå ïîñòîÿííûå. Â âûáîðå�óíêöèé �r(�n), �p(�n), �e(�n) èìååòñÿ ïðîèçâîë è

äëÿ ïðîñòîòû ìû ïîëàãàåì, ÷òî âûïîëíÿþòñÿ ñîîò�íîøåíèÿ�r(�n) = d�r(�n)d�n ; �p(�n) = d�p(�n)d�n ;�e(�n) = d�e(�n)d�n : (5)Èñïîëüçóÿ óðàâíåíèå Ëèóâèëëÿ äëÿ �àçîâîãîïîäïðîñòðàíñòâà, â êîòîðîì ñîõðàíÿþòñÿ äëèíû âåê�òîðîâ ei [25℄�f�t +Xi ��(f _ri)�ri + �(f _pi)�pi + D(f _ei)Dei �++Xn  �(f _�n)��n + �(f _�n)��n + �(f _�n)��n ! = 0; (6)ãäå DDe = ��e � e�e � ��e� ;è ïîäñòàâèâ â íåãî (3) è (4) ñ ó÷åòîì, ÷òî â òåðìîäè�íàìè÷åñêîì ðàâíîâåñèè �f=�t = 0, ïðèõîäèì (àíàëî�ãè÷íî [24, 25℄) ê ñëåäóþùåé ñèñòåìå óðàâíåíèé äëÿäîïîëíèòåëüíûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû �n, �n, �n:d�ndt = ArnXi ��H�riVn � T �Vn�ri � ;d�ndt = ApnXi ��H�piFn � T �Fn�pi � ;d�ndt == AenXi ei ����H�ei �Gn�� T � ��ei �Gn�� : (7)
Òàêèì îáðàçîì, Ñ�Ä ïðè çàäàííîé òåìïåðàòóðåT îïèñûâàåòñÿ çàìêíóòîé ñèñòåìîé óðàâíåíèé (3)è (7), â êîòîðîé ñîõðàíÿåòñÿ ïðîèçâîë ïðè âûáîðå�óíêöèé �r, �p, �e, Vn, Fn, Gn. Âûáîð ýòèõ �óíê�öèé äîëæåí îáåñïå÷èâàòü óñòîé÷èâîñòü ÷èñëåííîéñõåìû è îáñóæäàåòñÿ â Ïðèëîæåíèè, ãäå ïîêàçàíî, â÷àñòíîñòè, ÷òî äëÿ áûñòðî óáûâàþùèõ ñ ðàññòîÿíè�åì ïîòåíöèàëîâ (òèïà Ëåííàðäà �Äæîíñà) óñòîé÷è�âîñòü îáåñïå÷èâàåòñÿ óñëîâèÿìè �r(�n) = 0;Vn = 0.Êðîìå òîãî, â îòëè÷èå îò òðàäèöèîííîé ðåàëèçà�öèè ñõåìû Íîçå �Õóâåðà [17℄, ìû ïîäêëþ÷àëè òåð�ìîñòàò òîëüêî ê óçêîìó (ïîðÿäêà ðàäèóñà ìåæàòîì�íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ) ñëîþ âáëèçè ãðàíèöû êëàñòå�ðà (ñì. Ïðèëîæåíèå). Õîòÿ äëÿ äîñòèæåíèÿ òåïëî�âîãî ðàâíîâåñèÿ ñ òåðìîñòàòîì â ýòîì ñëó÷àå òðåáî�âàëîñü áîëüøåå âðåìÿ ìîäåëèðîâàíèÿ, òàêîå âêëþ�÷åíèå òåðìîñòàòà íå èñêàæàëî äèíàìèêó ÷àñòèö âöåíòðå êëàñòåðà. Ïîñòîÿíñòâî äàâëåíèÿ â ïðîöåññå576



ÆÝÒÔ, òîì 146, âûï. 3 (9), 2014 Âëèÿíèå ìàãíèòîóïðóãîãî âçàèìîäåéñòâèÿ : : :ìîäåëèðîâàíèÿ îáåñïå÷èâàëîñü â ðàìêàõ ñõåìû Ïà�ðèíåëëî ��àìàíà [27℄.Ïàðíûé ìåæàòîìíûé ïîòåíöèàë â (1) âûáðàí âïðîñòîé �îðìå, ïðåäëîæåííîé Ìîðçå [28℄:U(r) = "(e�2�(r��) � 2e��(r��)): (8)Õîòÿ ìîäåëü öåíòðàëüíûõ ïàðíûõ âçàèìîäåéñòâèéíå ÿâëÿåòñÿ âïîëíå àäåêâàòíîé äëÿ ìåòàëëîâ, ïî�òåíöèàë Ìîðçå ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü êà÷åñòâåííî ïðà�âèëüíîå îïèñàíèå ðåøåòî÷íîé äèíàìèêè ïðè ïîäõî�äÿùåì âûáîðå ïàðàìåòðîâ ", �, � [29℄.×òîáû èññëåäîâàòü âëèÿíèå �îðìû êðèâîé J(r)íà ïîâåäåíèå ñèñòåìû, ìû áóäåì èñïîëüçîâàòü çàâè�ñèìîñòü J(r) â âèäå ðàçëîæåíèÿ îêîëî òî÷êè r = dC :J(r) = J0 + J 0(r � dC) + 12J 00(r � dC)2; (9)ãäå dC � ðàññòîÿíèå äî áëèæàéøèõ ñîñåäåé ïðèT = TC . Êîíêðåòíîå çíà÷åíèå J0 áóäåì âûáèðàòüòàê, ÷òîáû îáåñïå÷èòü ïðàâèëüíóþ âåëè÷èíó òåì�ïåðàòóðû Êþðè äëÿ ðàññìàòðèâàåìîãî ìàòåðèàëà.Ïðè âûáîðå ïàðàìåòðîâ J 0 è J 00 áóäåì ïîëàãàòü, ÷òîîáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå áûñòðî óáûâàåò ñ ðàññòîÿ�íèåì, îáðàùàÿñü â íóëü ìåæäó ïåðâûìè è âòîðûìèáëèæàéøèìè ñîñåäÿìè. Ïîñêîëüêó â íàøåì ìîäåëè�ðîâàíèè àìïëèòóäà ðåøåòî÷íûõ êîëåáàíèé îñòàåòñÿìàëîé, ðàçëîæåíèå (9) äîëæíî áûòü äîñòàòî÷íûìäëÿ îïèñàíèÿ âêëàäà ìàãíèòíîé ïîäñèñòåìû â Ñ�Ä.Äëÿ îïðåäåëåííîñòè ìû áóäåì ðàññìàòðèâàòü ìå�òàëë ñ �ÖÊ-ðåøåòêîé, êîòîðûé â îñíîâíîì ñîñòîÿ�íèè ÿâëÿåòñÿ �åððîìàãíèòíûì. Òàêèì ìåòàëëîì ÿâ�ëÿåòñÿ Ni, äëÿ êîòîðîãî îòíîøåíèå M0=�B = 0:61,�àêòîð Ëàíäå g = 1:86, à ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëàÌîðçå: " = 0:4205 ýÂ, � = 1:4199�A�1, � = 2:78�A [29℄.Äëÿ äàëüíåéøåãî óäîáíî ïðèíÿòü ñèñòåìó åäèíèö, âêîòîðîé " = 1, � = 1 èm = 1; ïðè ýòîì åäèíèöåé âðå�ìåíè áóäåò ñëóæèòü âåëè÷èíà �pm=" = 3:3�10�13 ñ.Âåëè÷èíà J0 âûáðàíà ðàâíîé 0.03675, à J 0 = �0:3,÷òî äàåò äëÿ �ÖÊ-ðåøåòêè ñ ðàññòîÿíèåì äî áëè�æàéøèõ ñîñåäåé d0 = 0:892 â ìîäåëè �åéçåíáåðãàçíà÷åíèå TC = 0:125 [30℄, áëèçêîå ê òåìïåðàòóðåÊþðè Ni, TC = 0:129 (âåëè÷èíà d0 îïðåäåëåíà ïðèT = 0 ðåøåíèåì çàäà÷è íà ñòàòè÷åñêîå ðàâíîâåñèå â�åððîìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè ïðè J 00 = 0). Çàìåòèì,÷òî âñëåäñòâèå òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ âåëè÷èíà dC ,�èãóðèðóþùàÿ â óðàâíåíèè (9) áîëüøå d0 è ïðèT � TC ñîñòàâëÿåò dC = 0:9.Ïðè ìîäåëèðîâàíèè èñïîëüçîâàëèñü òðè çàâèñè�ìîñòè J(r), ïîêàçàííûå íà ðèñ. 1. �àñ÷åòû ïðîâåäå�íû ïðè çíà÷åíèÿõ J 00 = 0;�3:25 (äëÿ ñëó÷àÿ J 00 == 3:25 ââîäèëîñü îáðåçàíèå J(r > 1) = 0), äëÿ òî�ãî ÷òîáû ïîíÿòü ðîëü âòîðîé ïðîèçâîäíîé J(r) â
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r/σ�èñ. 1. Çàâèñèìîñòè îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿîò ðàññòîÿíèÿ. Ñïëîøíàÿ êðèâàÿ ñîîòâåòñòâóåòJ 00 = 0, øòðèõïóíêòèðíàÿ � J 00 = 3:25, øòðèõî-âàÿ � J 00 = �3:25ñïèí-ðåøåòî÷íîì âçàèìîäåéñòâèè (ñì. îáñóæäåíèå âðàáîòå [15℄). Èñïîëüçîâàëñÿ êðèñòàëëèò 13�13�13,ïðåäñòàâëÿþùèé �ðàãìåíò �ÖÊ-ðåøåòêè, ïîñòðî�åííîé íà áàçèñíûõ âåêòîðàõ b1 = d(1; 0; 0), b2 == d �1=2;p3=2; 0�, b3 = d�1=2; 1= �2p3 � ;p2=3� ñïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè. �àñ÷åòûïðîâîäèëèñü äëÿ ïîñòîÿííîãî âíåøíåãî äàâëåíèÿ,ðàâíîãî íóëþ; â îñîáî îãîâîðåííûõ ñëó÷àÿõ � äëÿïîñòîÿííîãî îáúåìà.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈß3.1. Äèíàìè÷åñêîå ïîâåäåíèåñïèí-ðåøåòî÷íîé ñèñòåìûÈçìåíåíèå ñî âðåìåíåì ýíåðãèè ñïèíîâîé è ðåøå�òî÷íîé ïîäñèñòåìû ïðè J 00 = 0 ïîêàçàíî íà ðèñ. 2äëÿ òåìïåðàòóðû T < TC (äëÿ ñëó÷àÿ J 00 6= 0 êàðòè�íà ïðàêòè÷åñêè íå îòëè÷àåòñÿ). Ïîñêîëüêó çíà÷åíèÿêèíåòè÷åñêîé è ìàãíèòíîé ýíåðãèé ëåæàò ãîðàçäîâûøå ïîòåíöèàëüíîé, äëÿ óäîáñòâà ïðåäñòàâëåíèÿðåçóëüòàòîâ çíà÷åíèÿ ïîòåíöèàëüíîé è ïîëíîé ýíåð�ãèé óâåëè÷åíû íà 10.0. Ñòàðòóÿ èç íåðàâíîâåñíîãîñîñòîÿíèÿ (êîòîðîå áûëî âûáðàíî ïî÷òè �åððîìàã�íèòíûì), ñèñòåìà áûñòðî ïðèõîäèò ê òåðìîäèíàìè�÷åñêîìó ðàâíîâåñèþ, â êîòîðîì ïðèñóòñòâóþò �ëóê�òóàöèè êèíåòè÷åñêîé, ìàãíèòíîé, ïîòåíöèàëüíîé èïîëíîé ýíåðãèé îêîëî èõ ñðåäíèõ çíà÷åíèé, ñîõðàíÿ�þùèõñÿ â òå÷åíèå âñåãî âðåìåíè ìîäåëèðîâàíèÿ; ýòîñâèäåòåëüñòâóåò îá óñòîé÷èâîñòè èñïîëüçóåìîé ÷èñ�ëåííîé ñõåìû. Ôëóêòóàöèè ïîëíîé ýíåðãèè ÿâëÿþò�11 ÆÝÒÔ, âûï. 3 (9) 577
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�èñ. 2. Çàâèñèìîñòè êèíåòè÷åñêîé (1 ), ìàãíèòíîé(2 ), ïîòåíöèàëüíîé (3 ) è ïîëíîé (4 ) ýíåðãèé â ðàñ-÷åòå íà àòîì îò âðåìåíè ïðè T = 0:07ñÿ åñòåñòâåííîé îñîáåííîñòüþ ñèñòåìû, íàõîäÿùåé�ñÿ â êîíòàêòå ñ òåðìîñòàòîì. Çàìåòèì îäíàêî, ÷òîòàêèå �ëóêòóàöèè îòñóòñòâóþò â ðàáîòå [21℄ âñëåä�ñòâèå îñîáåííîñòåé èñïîëüçîâàííîãî òàì ìåòîäà ìî�äåëèðîâàíèÿ Ñ�Ä.Íà ðèñ. 3 ïðèâåäåíû ñïåêòðàëüíûå ïëîòíî�ñòè [31℄P (�k) = (Px(�k) + Py(�k) + Pz(�k))=3;P�(�k) =r ÆtK �����K�1Xn=0 f�(tn)e�i2��ktn����� (10)êîëåáàíèé àòîìà (f� = p�=m) è ìàãíèòíîãî ìî�ìåíòà (f� = e�) â öåíòðå êëàñòåðà (� 2 fx; y; zg,�k = k=KÆt, tn = nÆt, k = 0; : : : ;K � 1; K è Æt �÷èñëî øàãîâ è äëèíà øàãà ðàçíîñòíîé ñõåìû, ïðè�ìåíÿåìîé ïðè ðåøåíèè óðàâíåíèÿ (2)) ïðè J 00 = 0.Âèäíî, ÷òî ñïåêòð ðåøåòî÷íûõ êîëåáàíèé ëîêà�ëèçîâàí â óçêîé ÷àñòîòíîé îáëàñòè è íå ìåíÿåòñÿ êà�÷åñòâåííî ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû (óâåëè÷åíèåèõ ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè â ýòîì ñëó÷àå âûçâàíîðîñòîì àìïëèòóäû êîëåáàíèé ñ òåìïåðàòóðîé). Ïðèíèçêèõ òåìïåðàòóðàõ, T < TC , öåíòð òÿæåñòè ïëîò�íîñòè ñïåêòðà êîëåáàíèé ìàãíèòíîãî ìîìåíòà ðàñïî�ëîæåí íà ÷àñòîòàõ, ïðèìåðíî íà ïîðÿäîê âûøå �î�íîííûõ (ðèñ. 3a). Ïðè ýòîì �îðìà ïëîòíîñòè ñïåê�òðà ïîäîáíà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ìàãíîííîãî ñïåê�òðà [32℄ â ìîäåëè �åéçåíáåðãà íà �ÖÊ-ðåøåòêå, àïèêè â íèçêî÷àñòîòíîé îáëàñòè îáóñëîâëåíû êîíå÷�íûì ðàçìåðîì êëàñòåðà.Ïðè óâåëè÷åíèè òåìïåðàòóðû äî çíà÷åíèé T �� TC ìàãíîíû ðàçðóøàþòñÿ, ÷òî ïðèâîäèò ê êà÷å�ñòâåííîìó èçìåíåíèþ ñïåêòðà êîëåáàíèé ìàãíèòíî�

ãî ìîìåíòà (ðèñ. 3á ). Â ýòîì ñëó÷àå â ñïåêòðå êî�ëåáàíèé ìàãíèòíîãî ìîìåíòà ïðåîáëàäàþò íèçêèå÷àñòîòû, òàê ÷òî õàðàêòåðíûå âðåìåíà êîëåáàíèé âìàãíèòíîé ïîäñèñòåìå ñòàíîâÿòñÿ ñîïîñòàâèìû ñ �î�íîííûìè. Ïîäîáíîå ÿâëåíèå íàáëþäàëîñü ïðè èññëå�äîâàíèè ìàãíèòíîé äèíàìèêè â îòñóòñòâèå ðåøåòî÷�íîé ïîäñèñòåìû [10℄. Ñíèæåíèå õàðàêòåðíîé ÷àñòî�òû êîëåáàíèé ìàãíèòíîãî ìîìåíòà îáóñëîâëåíî ïåðå�õîäîì â ïàðàìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå, ÷òî ñîïðîâîæäà�åòñÿ ïàäåíèåì âåëè÷èíû ý��åêòèâíîãî ëîêàëüíîãîìàãíèòíîãî ïîëÿ, îïðåäåëÿþùåãî ñêîðîñòü ïðåöåñ�ñèè ìàãíèòíîãî ìîìåíòà.Ïðè J 00 = 0 âçàèìíîå âëèÿíèå ðåøåòî÷íîé è ìàã�íèòíîé ïîäñèñòåì ñëàáî ïðîÿâëÿåòñÿ â ñïåêòðàëü�íûõ ñâîéñòâàõ. Â ÷àñòíîñòè, ñïåêòð ìàãíèòíûõ êîëå�áàíèé ïðè �èêñèðîâàííûõ ïîëîæåíèÿõ àòîìîâ ïðàê�òè÷åñêè íå îòëè÷àåòñÿ îò ïðåäñòàâëåííîãî íà ðèñ. 3.Â ñëó÷àå J 00 6= 0 ó÷åò ðåøåòî÷íûõ êîëåáàíèé ïðè�âîäèò ê ñìåùåíèþ ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè ìàãíèò�íûõ êîëåáàíèé â îáëàñòü áîëåå íèçêèõ (ïðè J 00 < 0)èëè âûñîêèõ (ïðè J 00 > 0) ÷àñòîò. Ïðè ýòîì íå ïðî�èñõîäèò êà÷åñòâåííîãî èçìåíåíèÿ åå âèäà, ÷òî ñâè�äåòåëüñòâóåò îá îòñóòñòâèè ðåçîíàíñà ìåæäó ñïèíî�âûìè è ðåøåòî÷íûìè êîëåáàíèÿìè [33℄. Áîëåå ÿðêîâëèÿíèå ñïèí-ðåøåòî÷íîé ñâÿçè ïðîÿâëÿåòñÿ â òåð�ìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ, à èìåííî, â òåìïåðàòóð�íûõ çàâèñèìîñòÿõ íàìàãíè÷åííîñòè, òåïëîåìêîñòè èòåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ (ñì. íèæå).3.2. Ìàãíèòíûå ñâîéñòâàÂåëè÷èíû, õàðàêòåðèçóþùèå ðàâíîâåñíûå ñâîé�ñòâà ñèñòåìû, áûëè îïðåäåëåíû ïóòåì óñðåäíåíèÿïî âðåìåíè äëÿ äîñòàòî÷íî ïðîòÿæåííîé òðàåêòî�ðèè äâèæåíèÿ fri(t); ei(t)g. Â ÷àñòíîñòè, äëÿ óäåëü�íîé íàìàãíè÷åííîñòè êëàñòåðà èçN àòîìîâ ñïðàâåä�ëèâî âûðàæåíèåM = 1N *����� NXi ei�����+ ; (11)ãäå óãëîâûå ñêîáêè îçíà÷àþò óñðåäíåíèå ïî âðåìå�íè íàáëþäåíèÿ ïîñëå äîñòèæåíèÿ ñèñòåìîé ñîñòî�ÿíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ. Îäíàêî ïðèèñïîëüçîâàíèè �îðìóëû (11) äëÿ êëàñòåðà ñ íåî÷åíü áîëüøèìN âåëè÷èíàM îñòàåòñÿ ñóùåñòâåííîïîëîæèòåëüíîé ïðàêòè÷åñêè ïðè ñêîëü óãîäíî áîëü�øèõ òåìïåðàòóðàõ [19℄. Ïîýòîìó â ðàñ÷åòàõ ìû èñ�ïîëüçîâàëè äðóãîå îïðåäåëåíèå,M =vuut* 1Nij Xij ei � ej+; (12)578
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�èñ. 3. Ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü äëÿ êîëåáàíèé àòîìà (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) è ìàãíèòíîãî ìîìåíòà (øòðèõè) ïðèT = 0:07 (a) è ïðè T = 0:13 (á ) äëÿ îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ J 00 = 0ãäå óçëû i è j âûáèðàþòñÿ íà ìàêñèìàëüíî âîçìîæ�íîì äëÿ äàííîãî êëàñòåðà ðàññòîÿíèè äðóã îò äðóãà,Nij � ÷èñëî âûáðàííûõ ïàð. Äëÿ áåñêîíå÷íî áîëü�øîé ñèñòåìû �îðìóëû (11) è (12) äàþò îäèíàêîâûåðåçóëüòàòû, íî â ñëó÷àå êîíå÷íîãî êëàñòåðà âòîðîéñïîñîá áîëåå íàäåæåí (â ÷àñòíîñòè, îáåñïå÷èâàåò îá�ðàùåíèå â íóëü âåëè÷èíû M â âûñîêîòåìïåðàòóð�íîé ïàðàìàãíèòíîé �àçå).Íà ðèñ. 4à,â ïðèâåäåíà íàìàãíè÷åííîñòü M(T )êàê �óíêöèÿ òåìïåðàòóðû, ðàñ
÷èòàííàÿ ìåòîäîìÑ�Ä (òåìíûå êðóæêè) äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ïà�ðàìåòðà J 00. Ïîëó÷åííûå êðèâûå ÿâëÿþòñÿ òèïè÷�íûìè äëÿ ïîâåäåíèÿ íàìàãíè÷åííîñòè â ìîäåëè �åé�çåíáåðãà (ñì., íàïðèìåð, [21℄). Âñëåäñòâèå êîíå÷íîãîðàçìåðà ìîäåëüíîãî êðèñòàëëèòà íà êðèâûõ M(T )ïðè T = TC îòñóòñòâóåò îñîáåííîñòü, òèïè÷íàÿ äëÿ�àçîâîãî ïåðåõîäà âòîðîãî ðîäà â áåñêîíå÷íîé ñè�ñòåìå.Ôèêñèðîâàíèå àòîìîâ â ïîëîæåíèÿõ, ñîîòâåò�ñòâóþùèõ ïàðàìåòðó ðåøåòêè a ïðè äàííîé òåìïå�ðàòóðå T , ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ íàìàãíè÷åííîñòèM (ñâåòëûå êðóæêè) è òåìïåðàòóðû Êþðè TC äëÿJ 00 < 0 (ðèñ. 4â), ê èõ óìåíüøåíèþ äëÿ J 00 > 0(ðèñ. 4à) è íå èçìåíÿåò M(T ) ïðè J 00 = 0. Åñ�ëè äîïîëíèòåëüíî ïðåíåáðå÷ü òåïëîâûì ðàñøèðåíè�åì (ò. å. ïîëîæèòü a = a(T = 0)), ýòî ïðèâåäåò êóâåëè÷åíèþ M(T ) è TC (ñâåòëûå òðåóãîëüíèêè íàðèñ. 4à,â).Òàêèì îáðàçîì, êàê âèäíî èç ïðåäñòàâëåííûõ ðå�çóëüòàòîâ, ñóùåñòâóþò äâà ìåõàíèçìà âëèÿíèÿ ðå�

øåòî÷íûõ êîëåáàíèé íà ïîâåäåíèå M(T ): ¾ñòàòè�÷åñêèé¿ è ¾äèíàìè÷åñêèé¿. Ïåðâûé îïðåäåëÿåòñÿòåïëîâûì ðàñøèðåíèåì êðèñòàëëèòà, ñîïðîâîæäàþ�ùèìñÿ óìåíüøåíèåì îáìåííîé ýíåðãèè âñëåäñòâèåòîãî, ÷òî J 0 < 0, à âòîðîé � äèíàìè÷åñêèì âçà�èìîäåéñòâèåì ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ ñ êîëåáàíèÿìèêðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, êîòîðîå ñóùåñòâåííî çà�âèñèò îò âåëè÷èíû è çíàêà J 00.Çàâèñèìîñòü êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè ìàãíèò�íûõ ìîìåíòîâ äëÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé he0 � e1i îòòåìïåðàòóðû ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 4á,ã äëÿ òåõ æåðåæèìîâ, ÷òî è M(T ). Âèäíî, ÷òî â ðàññìàòðèâà�åìîé ñèñòåìå áëèæíèé ìàãíèòíûé ïîðÿäîê ñîõðà�íÿåòñÿ äëÿ òåìïåðàòóð, ñóùåñòâåííî ïðåâûøàþùèõòåìïåðàòóðó Êþðè. Çàìîðàæèâàíèå ðåøåòî÷íûõ êî�ëåáàíèé ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ áëèæíåãî ïîðÿä�êà ïðè J 00 < 0 (ðèñ. 4ã) è åãî óìåíüøåíèþ ïðèJ 00 > 0 (ðèñ. 4á ) äëÿ òåìïåðàòóð T < TC ; ïðèT > TC ïðåíåáðåæåíèå ðåøåòî÷íûìè êîëåáàíèÿìèïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ áëèæíåãî ïîðÿäêà íåçàâè�ñèìî îò çíàêà J 00. Äîïîëíèòåëüíîå ïðåíåáðåæåíèåòåïëîâûì ðàñøèðåíèåì óâåëè÷èâàåò çíà÷åíèå êîð�ðåëÿòîðà he0 � e1i âî âñåì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð.3.3. ÒåïëîåìêîñòüÌû ïîëàãàåì, ÷òî âíåøíåå äàâëåíèå P = 0. Âýòîì ñëó÷àå òåïëîåìêîñòü CP = CV = �E=�T è ìî�æåò áûòü âû÷èñëåíà ÷åðåç �ëóêòóàöèè ýíåðãèè âðàâíîâåñíîé ñèñòåìå [34℄579 11*
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�èñ. 4. Îòíîñèòåëüíàÿ íàìàãíè÷åííîñòü M (à,â) è ñïèíîâàÿ êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ he0e1i áëèæàéøèõ ñîñåäåé(á,ã) â çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû ïðè íàëè÷èè (�) è îòñóòñòâèè (M; Æ) êîëåáàíèé àòîìîâ ïðè ïàðàìåòðå ðåøåòêèa, ñîîòâåòñòâóþùåì äàííîé òåìïåðàòóðå, a = a(T ) (Æ) è òåìïåðàòóðå T = 0 (M) äëÿ îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿJ 00 > 0 (à,á ) è J 00 < 0 (â,ã)C(T ) = hE2i � hEi2T 2 ; (13)ãäå óñðåäíåíèå ïî êàíîíè÷åñêîìó àíñàìáëþ �èááñàìû çàìåíèëè íà ñðåäíåå ïî âðåìåíè íàáëþäåíèÿ.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòà C(T ) äëÿ ðàññìàòðèâàåìîé ñè�ñòåìû ïðèâåäåíû íà ðèñ. 5. Ïèê íà çàâèñèìîñòèC(T ) ïðè òåìïåðàòóðå Êþðè ÿâëÿåòñÿ òèïè÷íûìäëÿ ñèñòåì, èñïûòûâàþùèõ �àçîâûé ïåðåõîä âòîðî�ãî ðîäà [34℄ (ðàñõîäèìîñòü ïðè T = TC îòñóòñòâóåòïî ïðè÷èíå êîíå÷íîãî ðàçìåðà êëàñòåðà). Êàê âèä�íî íà ðèñ. 5, â îòñóòñòâèå êîëåáàíèé ðåøåòêè ïðèa = a(T = 0) íàøè ðàñ÷åòû äàþò òåìïåðàòóðó ÊþðèTC = 0:125, ÷òî ñîâïàäàåò ñ èçâåñòíûì ðåçóëüòàòîìäëÿ ìîäåëè �åéçåíáåðãà [30℄.Â ïðåäåëå íèçêèõ òåìïåðàòóð ðåøåòî÷íûé âêëàäâ òåïëîåìêîñòü (ðàññ÷èòàííûé ïðè J = 0) ñòðåìèòñÿ

ê ïîñòîÿííîìó çíà÷åíèþ C = 3R (R � ãàçîâàÿ ïîñòî�ÿííàÿ). Òàêîå ïîâåäåíèå ñîîòâåòñòâóåò çàêîíó Äþ�ëîíãà è Ïòè [34℄, îïèñûâàþùåìó �îíîííûé âêëàäâ òåïëîåìêîñòü ïðè òåìïåðàòóðàõ âûøå äåáàåâñêîé.Ïîñêîëüêó â íàøåì ðàññìîòðåíèè íå ó÷èòûâàþòñÿêâàíòîâûå ý��åêòû, òàêîå ïîâåäåíèå òåïëîåìêîñòèðàñïðîñòðàíÿåòñÿ âïëîòü äî 0 K.Òåïëîåìêîñòü ìàãíèòíîé ïîäñèñòåìû â ïðåäåëåíèçêèõ òåìïåðàòóð ñòðåìèòñÿ ê çíà÷åíèþ C = R.Òàêîå ïîâåäåíèå ñîîòâåòñòâóåò ñèñòåìå èç ÷àñòèö ñäâóìÿ ñòåïåíÿìè ñâîáîäû (êàêîâûìè äëÿ ñîõðàíÿþ�ùåãî ñâîþ äëèíó âåêòîðà ìàãíèòíîãî ìîìåíòà ÿâëÿ�þòñÿ äâà óãëà ñ�åðè÷åñêîé ñèñòåìû êîîðäèíàò), íàêàæäóþ èç êîòîðûõ ïðèõîäèòñÿ ýíåðãèÿ kBT=2 [34℄.Ñîâïàäåíèå ðàññ÷èòàííûõ ðåøåòî÷íîé è ìàãíèòíîéòåïëîåìêîñòåé ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ ñ èçâåñò�580
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T�èñ. 5. Ìîëÿðíàÿ òåïëîåìêîñòü â çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû ïðè íàëè÷èè (�) è îòñóòñòâèè (Æ;M) êîëåáàíèé àòî-ìîâ ïðè a = a(T ) (Æ) è a = a(T = 0) (M) äëÿ îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ J 00 > 0 (a) è J 00 < 0 (á ). �åøåòî÷íûéâêëàä â òåïëîåìêîñòü (J = 0) ïîêàçàí ñèìâîëàìè ���. Ñóììà ðåøåòî÷íîãî (�) è ìàãíèòíîãî (Æ) âêëàäîâ îáîçíà÷åíàñèìâîëîì �+�íûìè òåîðåòè÷åñêèìè çíà÷åíèÿìè ñâèäåòåëüñòâóåòî êîððåêòíîñòè àëãîðèòìà ìîäåëèðîâàíèÿ òåðìîñòà�òà. Êàê âèäíî èç ñðàâíåíèÿ êðèâûõ, îïèñûâàþùèõìàãíèòíûé âêëàä â òåïëîåìêîñòü (ñâåòëûå êðóæêèè òðåóãîëüíèêè íà ðèñ. 5), íàëè÷èå òåïëîâîãî ðàñ�øèðåíèÿ ïðèâîäèò ê ñíèæåíèþ òåìïåðàòóðû Êþ�ðè. Ïîëíàÿ òåïëîåìêîñòü ñïèí-ðåøåòî÷íîé ñèñòåìû(òåìíûå êðóæêè) äëÿ îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñJ 00 6= 0 íå ñîâïàäàåò ñ âåëè÷èíîé, ïîëó÷àåìîé ñóì�ìèðîâàíèåì íåçàâèñèìûõ ðåøåòî÷íîãî è ìàãíèòíî�ãî âêëàäîâ, à âçàèìíîå ðàñïîëîæåíèå ìàêñèìóìîâýòèõ êðèâûõ çàâèñèò îò çíàêà J 00 (ñð. êðèâûå, îáî�çíà÷åííûå ��� è �+� íà ðèñ. 5). Íàáëþäàåìîå íàðó�øåíèå àääèòèâíîñòè âêëàäîâ â òåïëîåìêîñòü ÿâëÿ�åòñÿ ñëåäñòâèåì íàëè÷èÿ ñïèí-ðåøåòî÷íîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ â ñèñòåìå.3.4. Òåïëîâîå ðàñøèðåíèåÍà ðèñ. 6à,á ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ðàñ�ñòîÿíèÿ äî áëèæàéøèõ ñîñåäåé d è êîý��èöèåí�òà òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ � = da=dT â çàâèñèìî�ñòè îò òåìïåðàòóðû (äëÿ �ÖÊ-ðåøåòêè ïàðàìåòða = p2d). Ïðè J = 0 (îòñóòñòâèå ìàãíèòíîé ïîä�ñèñòåìû) ïàðàìåòð ðåøåòêè ëèíåéíî ðàñòåò ñ òåì�ïåðàòóðîé âñëåäñòâèå óâåëè÷åíèÿ àìïëèòóäû êîëå�áàíèé ðåøåòêè. Âèäíî, ÷òî ó÷åò ìàãíèòíîé ïîäñè�ñòåìû îêàçûâàåò ñóùåñòâåííîå âëèÿíèå íà ïîâåäå�íèå d(T ) è �(T ), ïðèâîäÿ ê óìåíüøåíèþ ïàðàìåò�ðà ðåøåòêè (îñîáåííî âûðàæåííîìó ïðè T < TC) è

�-ïèêó íà çàâèñèìîñòè �(T ). Ýòî îáóñëîâëåíî íàëè�÷èåì äîïîëíèòåëüíîãî (ìàãíèòíîãî) âêëàäà âî âíó�òðåííåå äàâëåíèå ñèñòåìû Pm, âåëè÷èíó êîòîðîãîìîæíî îöåíèòü, äè��åðåíöèðóÿ ìàãíèòíóþ ÷àñòüýíåðãèè (1) ïî îáúåìó è ïðèìåíÿÿ òåîðåìó �åëëìà�íà �Ôåéíìàíà:Pm � 1N Xi 6=j �J(jri � rj j)�
 hei � eji; (14)ãäå 
 = a3=4 � îáúåì, ïðèõîäÿùèéñÿ íà àòîì. Õî�ðîøî èçâåñòåí ý��åêò ìàãíèòîñòðèêöèè, êîòîðûéçàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî èçìåíåíèå íàìàãíè÷åííî�ñòè êðèñòàëëà âûçûâàåò åãî äå�îðìàöèþ. Çàìåòèìîäíàêî, ÷òî Pm îïðåäåëÿåòñÿ íå íàìàãíè÷åííîñòüþâñåãî îáðàçöà, à áëèæíèì ìàãíèòíûì ïîðÿäêîì, õà�ðàêòåðèçóåìûì êîððåëÿöèîííîé �óíêöèåé hei � eji.Ïîýòîìó, â ïðèíöèïå, ìàãíèòíûé âêëàä â èçìåíåíèåîáúåìà ìîæåò èìåòü ìåñòî è ïðè ðàâíîé íóëþ ïîë�íîé íàìàãíè÷åííîñòè M .Ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ (T � TC) ñïèíû óïî�ðÿäî÷åíû �åððîìàãíèòíî, òàê ÷òî hei � eji � 1.Ïðè íàøåì âûáîðå çàâèñèìîñòè îáìåííîãî èíòåãðà�ëà îò ðàññòîÿíèÿ ïðîèçâîäíàÿ �J=�
 < 0 è ïîýòî�ìó ìàãíèòíûé âêëàä â äàâëåíèå Pm ñïîñîáñòâóåòñæàòèþ ðåøåòêè. Çàìåòèì, ÷òî ðàçíîñòü ìåæäó ìàã�íèòíîé è íåìàãíèòíîé êðèâûìè íà ðèñ. 4à ïðîïîð�öèîíàëüíà âåëè÷èíå ñïîíòàííîé îáúåìíîé ìàãíèòî�ñòðèêöèè [35℄. Ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû äàâëåíèåPm óìåíüøàåòñÿ âñëåäñòâèå òåðìè÷åñêîãî ðàçóïîðÿ�äî÷åíèÿ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ, è ïàðàìåòð ðåøåòêèïðèáëèæàåòñÿ ê çíà÷åíèþ, îïðåäåëÿåìîìó ðåøåòî÷�581
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T T�èñ. 6. �àññòîÿíèå äî áëèæàéøèõ ñîñåäåé (à) è ëèíåéíûé êîý��èöèåíò òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ (á ) â çàâèñèìîñòèîò òåìïåðàòóðû ïðè J 00 > 0 (Æ), J 00 < 0 (�) è â îòñóòñòâèå ìàãíèòíîé ïîäñèñòåìû (�)íûì âêëàäîì â òåïëîâîå ðàñøèðåíèå. Ïðè òåìïåðà�òóðàõ T � TC íàêëîí çàâèñèìîñòè d(T ) óâåëè÷è�âàåòñÿ, ñëåäóÿ ïîâåäåíèþ êîððåëÿöèîííîé �óíêöèèhe0�e1i íà ðèñ. 4á,ã. Ýòî ïðèâîäèò ê ìàêñèìóìó êîý���èöèåíòà òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ � (ðèñ. 6á ) âáëèçèòåìïåðàòóðû Êþðè (êîòîðàÿ çàâèñèò îò âåëè÷èíû èçíàêà J 00), ÷òî êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ ñ çàâèñèìî�ñòüþ �(T ), íàáëþäàåìîé äëÿ ÷èñòîãî íèêåëÿ [26℄.Âûøå òåìïåðàòóðû Êþðè äàëüíèé ìàãíèòíûéïîðÿäîê èñ÷åçàåò (ðèñ. 4a), íî ñîõðàíÿåòñÿ áëèæíèéìàãíèòíûé ïîðÿäîê, òàê ÷òî he0�e1i > 0 (ñì. ðèñ. 4á )è, ñëåäîâàòåëüíî, Pm < 0. Ïîýòîìó äàæå â ïàðàìàã�íèòíîì ñîñòîÿíèè âåëè÷èíà d(T ) îñòàåòñÿ ìåíüøå,à �(T ) � áîëüøå ñâîèõ íåìàãíèòíûõ àíàëîãîâ. Êàêâèäíî íà ðèñ. 6, ïîâåäåíèå òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿâûøå òåìïåðàòóðû Êþðè ïðàêòè÷åñêè íå çàâèñèòîò âåëè÷èíû è çíàêà J 00, ÷òî îáúÿñíÿåòñÿ ñëàáîé çà�âèñèìîñòüþ êîððåëÿòîðà he0 � e1i â óðàâíåíèè (14)îò J 00 ïðè T > TC .4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÏóòåì îáîáùåíèÿ ñõåìû Íîçå �Õóâåðà íà îñíîâåïðåäëîæåííîãî â ðàáîòå [24℄ ïîäõîäà ðàçðàáîòàí ìå�òîä ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äèíàìèêè ñïèí-ðå-øåòî÷íîé ñèñòåìû, íàõîäÿùåéñÿ â êîíòàêòå ñ òåð�ìîñòàòîì. Ýòîò ìåòîä ïîçâîëÿåò êîððåêòíî èññëåäî�âàòü äèíàìè÷åñêîå ïîâåäåíèå ñèñòåìû è ðàññ÷èòû�âàòü åå òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà, â ÷àñòíîñòè �òåìïåðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü òåïëîåìêîñòè, ÷òî äîñèõ ïîð íå áûëî ñäåëàíî â ðàìêàõ Ñ�Ä-ïîäõîäà.Ïðåäëîæåííûé ìåòîä ïðèìåíåí ê èññëåäîâàíèþ

ïîâåäåíèÿ ñâÿçàííûõ ñïèíîâîé è ðåøåòî÷íîé ïîä�ñèñòåì ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ â �ÖÊ-íèêåëåâ ðàìêàõ ïðîñòîé ìîäåëè (1), âêëþ÷àþùåé ïàðíîåâçàèìîäåéñòâèå ìåæäó àòîìàìè è ìàãíèòíîå âçàè�ìîäåéñòâèå â ãåéçåíáåðãîâñêîé �îðìå ñ îáìåííûìèíòåãðàëîì J(r). Ïîêàçàíî, ÷òî ñðåäíÿÿ ýíåðãèÿ ñî�õðàíÿåòñÿ êàê â ñïèíîâîé, òàê è â ðåøåòî÷íîé ïîäñè�ñòåìàõ â òå÷åíèå âñåãî âðåìåíè ìîäåëèðîâàíèÿ, ÷òîñâèäåòåëüñòâóåò îá óñòîé÷èâîñòè ÷èñëåííîé ñõåìû.Óñòàíîâëåíî, ÷òî ïðè ïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû âû�øå òî÷êè Êþðè ìàãíîíû ðàçðóøàþòñÿ, è â ñïåêòðåìàãíèòíûõ âîçáóæäåíèé äîìèíèðóþò íèçêî÷àñòîò�íûå ìîäû. Ïðè ýòîì âçàèìíîå âëèÿíèå ðåøåòî÷íîéè ìàãíèòíîé ïîäñèñòåì íå ïðèâîäèò ê êà÷åñòâåííî�ìó èçìåíåíèþ ñïåêòðà ìàãíèòíûõ êîëåáàíèé, âûçû�âàÿ ëèøü åãî ñìåùåíèå ïðè J 00 6= 0.Ïîëó÷åííîå ïîâåäåíèå íàìàãíè÷åííîñòè â çàâè�ñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû ÿâëÿåòñÿ òèïè÷íûì äëÿ�åððîìàãíåòèêîâ, à áëèæíèé ìàãíèòíûé ïîðÿäîêñîõðàíÿåòñÿ äî òåìïåðàòóð, ñóùåñòâåííî áîëüøèõ,÷åì òåìïåðàòóðà Êþðè TC . Íàøè ðåçóëüòàòû ïîêà�çûâàþò, ÷òî ñóùåñòâóþò äâà ìåõàíèçìà (¾ñòàòè÷å�ñêèé¿ è ¾äèíàìè÷åñêèé¿) âëèÿíèÿ ðåøåòî÷íûõ êî�ëåáàíèé íà íàìàãíè÷åííîñòü, òåìïåðàòóðó Êþðè èáëèæíèé ìàãíèòíûé ïîðÿäîê. Ïåðâûé îïðåäåëÿåò�ñÿ òåïëîâûì ðàñøèðåíèåì ðåøåòêè è ïðèâîäèò, â÷àñòíîñòè, ê óìåíüøåíèþ TC ïðè J 0 < 0. Âòîðîéìåõàíèçì îáóñëîâëåí âçàèìîäåéñòâèåì êîëåáëþùèõ�ñÿ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ ñ êîëåáàíèÿìè êðèñòàëëè÷å�ñêîé ðåøåòêè è ïðèâîäèò ê ñäâèãó TC , çàâèñÿùåìóîò âåëè÷èíû è çíàêà âòîðîé ïðîèçâîäíîé îáìåííîãîèíòåãðàëà J(r).582



ÆÝÒÔ, òîì 146, âûï. 3 (9), 2014 Âëèÿíèå ìàãíèòîóïðóãîãî âçàèìîäåéñòâèÿ : : :Ïî íàøåìó ìíåíèþ ýòîò âûâîä ÿâëÿåòñÿ íàèáî�ëåå âàæíûì â íàñòîÿùåé ðàáîòå. Â ëèòåðàòóðå èìå�þòñÿ ðàçíûå ìíåíèÿ îòíîñèòåëüíî âëèÿíèÿ ðåøåòî÷�íûõ êîëåáàíèé íà ìàãíèòíûå ñâîéñòâà �åððîìàãíå�òèêîâ [15, 16℄. Â ðàáîòå [16℄ ïðè ÷èñëåííîì èññëåäî�âàíèè ìàãíèòíîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà â æåëåçå áûëñäåëàí âûâîä î òîì, ÷òî âçàèìîäåéñòâèå ðåøåòî÷íîéè ìàãíèòíîé ïîäñèñòåì îêàçûâàåò ñëàáîå âëèÿíèå íàâåëè÷èíó TC . Ñîãëàñíî ðåçóëüòàòàì íàøåé ðàáîòûñïèí-ðåøåòî÷íîå âçàèìîäåéñòâèå ìîæåò ïðèâîäèòüê ñóùåñòâåííîìó ñäâèãó TC , çàâèñÿùåìó îò âåëè÷è�íû è çíàêà J 00.Â ïðåäåëå íèçêèõ òåìïåðàòóð ðàññ÷èòàííîå çíà�÷åíèå òåïëîåìêîñòè ñîâïàäàåò ñ èçâåñòíûì èç çàêî�íà ðàâíîðàñïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè ïî ñòåïåíÿì ñâîáî�äû, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò î êîððåêòíîñòè âêëþ÷åíèÿòåðìîñòàòà â ñèñòåìó. Îêàçàëîñü, ÷òî ¾ñòàòè÷åñêèé¿è ¾äèíàìè÷åñêèé¿ ìåõàíèçìû âçàèìîäåéñòâèÿ ìàã�íèòíîé è ðåøåòî÷íîé ïîäñèñòåì òàêæå ïðîÿâëÿþò�ñÿ è â òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè òåïëîåìêîñòè. Â÷àñòíîñòè, ïîâåäåíèå C(T ) â ñëó÷àå J 00 6= 0 íå îïðå�äåëÿåòñÿ ïðîñòûì ñóììèðîâàíèåì ìàãíèòíîãî è ðå�øåòî÷íîãî âêëàäîâ, ÷òî ÷àñòî èñïîëüçóåòñÿ ïðè èí�òåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ ýêñïåðèìåíòà.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòà òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ âñïèí-ðåøåòî÷íîé ñèñòåìå ïîêàçûâàþò, ÷òî âëèÿíèåìàãíèòíîé ïîäñèñòåìû íà åãî âåëè÷èíó çàâèñèòãëàâíûì îáðàçîì îò ïåðâîé ïðîèçâîäíîé îáìåííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ J 0. Ïðè âûáðàííîé íàìè �óíêöèî�íàëüíîé çàâèñèìîñòè îáìåííîãî èíòåãðàëà (9), âå�ëè÷èíà J 0 < 0, ÷òî ïðèâîäèò ê ìàãíèòíîìó ñæàòèþðåøåòêè (ò. å. ê îòðèöàòåëüíîé ñïîíòàííîé ìàãíèòî�ñòðèêöèè). Îáíàðóæåíî, ÷òî äàæå ïðè ðàâíîé íó�ëþ ïîëíîé íàìàãíè÷åííîñòèM(T ) âûøå òåìïåðàòó�ðû Êþðè íàáëþäàåòñÿ îòêëîíåíèå îò ëèíåéíîé çàâè�ñèìîñòè, îïèñûâàþùåé òåïëîâîå ðàñøèðåíèå íåìàã�íèòíîé ðåøåòêè, âñëåäñòâèå ñîõðàíåíèÿ áëèæíåãîìàãíèòíîãî ïîðÿäêà ïðè T > TC .Òàêèì îáðàçîì, èñïîëüçîâàíèå ïðåäëîæåí�íîãî ìåòîäà Ñ�Ä ïîçâîëèëî èçó÷èòü âëèÿíèåâçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ðåøåòî÷íîé è ìàãíèòíîéïîäñèñòåìàìè íà òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà�åððîìàãíåòèêîâ. Òàêæå ýòà ìåòîäèêà ìîæåò áûòüïîëåçíà ïðè ìîäåëèðîâàíèè ìàãíèòî-ñòðóêòóðíûõïåðåõîäîâ.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé �èíàíñîâîéïîääåðæêå ÓðÎ �ÀÍ (ïðîåêòû ��12-Ï-2-1041,12-T-2-1001).

Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅÓðàâíåíèÿ ìåòîäà Ñ�Ä è âûáîð �óíêöèé�r, Vn, �p, Fn, �e, GnÂ ðàáîòå [24℄ àâòîðû, ðàññìàòðèâàÿ íåìàãíèòíóþ÷àñòü ñèñòåìû (3), (7) ñ ãàìèëüòîíèàíîì H(r; p) == Pl p2l =2 + U(frlg) è èñïîëüçóÿ äâå äîïîëíèòåëü�íûå ñòåïåíè ñâîáîäû (�; �), ïðåäëîæèëè âûáðàòü�r(�) = �, V (r; p) = r3, �p(�) = �3, F (r; p) = p, ÷òîïðèâîäèò ê óðàâíåíèÿì:drldt = pl � �r3l ; (A.1)dpldt = ��U�rl � �3pl; (A.2)d�dt = ArXl ��U�rl r3l � 3Tr2l� ; (A.3)d�dt = ApXl �p2l � T � : (A.4)Ýòîò âûáîð �óíêöèé îáåñïå÷èâàåò óñòîé÷èâîå ïîâå�äåíèå ñèñòåìû äëÿ ïîòåíöèàëà òèïà ¾ìåêñèêàíñêàÿøëÿïà¿: U(r) = �r2 + r4:Îäíàêî ïðîâåäåííûå íàìè òåñòîâûå âû÷èñëåíèÿ ïî�êàçàëè, ÷òî äëÿ ïîòåíöèàëîâ U(r), äîñòàòî÷íî áû�ñòðî ñòðåìÿùèõñÿ ê íóëþ ñ ðîñòîì r (íàïðèìåð, Ëåí�íàðäà �Äæîíñà èëè Ìîðçå) ñõåìà (A.1)�(A.4) ìîæåòñòàòü íåóñòîé÷èâîé. �àññìîòðèì ïîòåíöèàë, êîòî�ðûé ñòðåìèòñÿ ê íóëþ êàê U(r) � �1=rn ïðè áîëü�øèõ r, ãäå n > 0. Òîãäà �U=�r � 1=rn+1, ñëåäîâà�òåëüíî, èç (A.3) ñëåäóåòd�=dt � r2(r�n � 3T ) < 0:Òàêèì îáðàçîì, âåëè÷èíà � óáûâàåò ñî âðåìåíåì èêàê òîëüêî îíà ñòàíåò îòðèöàòåëüíîé, âîçíèêíåò ïî�ëîæèòåëüíàÿ îáðàòíàÿ ñâÿçü â (A.1):dr=dt � +j�jr3;âñëåäñòâèå ÷åãî r ! +1. ×òîáû óñòðàíèòü íåóñòîé�÷èâîñòü, ìû ïðåäëàãàåì âûáðàòü�r(�n) = 0; Vn(r; p) = 0;÷òî �àêòè÷åñêè âåäåò ê èñêëþ÷åíèþ ïåðåìåííûõ �nèç ÷èñëà äîïîëíèòåëüíûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû è óäàëå�íèþ îïàñíîãî óðàâíåíèÿ (A.3). Òàêîé âûáîð ñîãëàñó�åòñÿ è ñ �èçè÷åñêèìè ñîîáðàæåíèÿìè, ñîãëàñíî êî�òîðûì âëèÿíèå òåðìîñòàòà íà i-þ ÷àñòèöó êëàñòåðàäîëæíî ïðèâîäèòü ê äîïîëíèòåëüíîé ìåõàíè÷åñêîéñèëå è, ñëåäîâàòåëüíî, ïîÿâëåíèþ äîïîëíèòåëüíîãîñëàãàåìîãî ëèøü â óðàâíåíèè äëÿ dpi=dt, íî íå âóðàâíåíèè äëÿ dri=dt.583



A. K. Æóðàâëåâ, Þ. Í. �îðíîñòûðåâ ÆÝÒÔ, òîì 146, âûï. 3 (9), 2014Äëÿ äàëüíåéøåé êîíêðåòèçàöèè âèäà âûáèðàå�ìûõ �óíêöèé ó÷òåì, ÷òî èññëåäóåìûé êëàñòåð ÿâ�ëÿåòñÿ ÷àñòüþ ìàêðîñêîïè÷åñêîé ñèñòåìû, à òåðìî�ñòàòîì ÿâëÿåòñÿ îñòàëüíàÿ ÷àñòü ñèñòåìû. Ïîñêîëü�êó ìåæ÷àñòè÷íîå âçàèìîäåéñòâèå êîðîòêîäåéñòâóþ�ùåå, òåðìîñòàò îêàçûâàåò íåïîñðåäñòâåííîå âëèÿíèåòîëüêî íà äîñòàòî÷íî óçêèé ñëîé âáëèçè ãðàíèöûêëàñòåðà. Ïîýòîìó èìååò ñìûñë ââåñòè â �óíêöèèFn è Gn ÿâíóþ çàâèñèìîñòü îò ïðîñòðàíñòâåííîéêîîðäèíàòû, îáåñïå÷èâàþùóþ óáûâàíèå ýòèõ �óíê�öèé ñ ðàññòîÿíèåì îò ãðàíèöû òàê æå áûñòðî, êàê èñèëû âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè.Äëÿ ýòîãî ìû ñòðîèì �óíêöèþ Fn ñëåäóþùèìîáðàçîì: ó÷òåì, ÷òî íà ÷àñòèöó â òî÷êå r äåéñòâóåòêàê ñèëà ñî ñòîðîíû áëèæàéøåãî îêðóæåíèÿ, òàê èñèëà f b(r), ñóùåñòâóþùàÿ áëàãîäàðÿ ïåðèîäè÷åñêèìãðàíè÷íûì óñëîâèÿì, è ïîñòóëèðóåì, ÷òî �óíêöèèFn = �n(p)fext(r);ãäå fext(r) = jf b(r)j + bf , bf � ìàëîå íåîòðèöà�òåëüíîå ñëàãàåìîå, îáåñïå÷èâàþùåå áîëåå áûñòðîåäîñòèæåíèå òåïëîâîãî ðàâíîâåñèÿ (çàìåòèì, ÷òî âòðàäèöèîííîé ðåàëèçàöèè òåðìîñòàòà Íîçå �Õóâåðàfext(r) = bf ). Ïðè ýòîì îñòàåòñÿ ñâîáîäà âûáîðà êàê÷èñëà äîïîëíèòåëüíûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû �n, òàê èêîíêðåòíîãî âèäà �n(p). Â äàííîé ðàáîòå ïðè ïðî�âåäåíèè ðàñ÷åòîâ ìû èñïîëüçîâàëè âñåãî îäíó äîïîë�íèòåëüíóþ ñòåïåíü ñâîáîäû, îáåñïå÷èâàþùóþ âëèÿ�íèå òåðìîñòàòà íà ðåøåòêó, �1. Âèä �óíêöèè �p(�1)âçÿò èç ðàáîòû [24℄. Îêîí÷àòåëüíûé âûáîð �óíêöèéòàêîâ: F1 = pfext(r); �p(�1) = �31 : (A.5)Àíàëîãè÷íî äëÿ ñïèíîâîé ïîäñèñòåìû ìû ââî�äèì �óíêöèþ hext(r) = jhb(r)j + bh, ãäå hb(r) �ìàãíèòíîå ïîëå â òî÷êå r âíóòðè êëàñòåðà, ñîçäà�âàåìîå áëàãîäàðÿ ïåðèîäè÷åñêèì ãðàíè÷íûì óñëî�âèÿì, bh � 0. Ôóíêöèè Gn çàïèñûâàåì â âèäåGn = gn(e)hext(r), ãäå ïåðâûé ñîìíîæèòåëü âûáðàíêàê â ðàáîòå [25℄:g1(e) = (ez; ex; ey);g2(e) = (ey;�ex; 0);g3(e) = �exeyez;p3eyez;p5exey� : (A.6)Äëÿ ñïèíîâîé ïîäñèñòåìû ìû èñïîëüçóåì òðè äîïîë�íèòåëüíûå ñòåïåíè ñâîáîäû �n è âûáèðàåì �óíêöèè�e(�n) íå÷åòíûìè:�e(�1) = �1; �e(�2) = �2j�2j; �e(�3) = �33 : (A.7)

Â èòîãå ñèñòåìà óðàâíåíèé (3) è (7) ïðèíèìàåòâèä dridt = �H�pi ;dpidt = ��H�ri � �3pifext(ri);deidt = " 
 �H�ei ++ 3Xn=1�e(�n)gn(ei)hext(ri)!� ei# ;d�1dt = Ap1Xi ��H�pipi � 3T� fext(ri);d�ndt = AenXi ei � ���H�ei � gn(ei)� �� T � ��ei � gn(ei)��hext(ri);
(A.8)

ãäå, êàê è â ðàáîòàõ [24, 25℄, êîíñòàíòû Ap1 = �p1=NT ,Aen = �en=NT , N � ÷èñëî ÷àñòèö â êëàñòåðå. Ïðè âû�áðàííûõ íàìè ïàðàìåòðàõ bf , bh ñèëà, äåéñòâóþùàÿíà ÷àñòèöó â öåíòðå êëàñòåðà ñî ñòîðîíû òåðìîñòà�òà, íå ïðåâûøàëà 10�3 îò âåëè÷èíû ñèëû, äåéñòâóþ�ùåé ñî ñòîðîíû îñòàëüíûõ ÷àñòèö êëàñòåðà, ò. å. ïðèòàêîì ïîäõîäå â öåíòðå êëàñòåðà ïðàêòè÷åñêè îòñóò�ñòâîâàëî èñêóññòâåííîå âëèÿíèå ïåðåìåííûõ òåðìî�ñòàòà íà äèíàìèêó ÷àñòèö.Ïîñêîëüêó ïðè âûâîäå óðàâíåíèé äâèæåíèÿ (3)è (7) èñïîëüçîâàëîñü óñëîâèå ýðãîäè÷íîñòè (ðàâåí�ñòâî ñðåäíåãî ïî êàíîíè÷åñêîìó àíñàìáëþ è ñðåä�íåãî ïî âðåìåíè), ïðè ïðîâåäåíèè ðàñ÷åòîâ ñëåäóåòâûáèðàòü ïàðàìåòðû òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû îáåñïå�÷èòü åãî âûïîëíåíèå. Ìû êîíòðîëèðîâàëè âûïîëíå�íèå óñëîâèé ýðãîäè÷íîñòè, èñïîëüçóÿ ÿâíóþ çàâèñè�ìîñòü (4) �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ îò äîïîëíèòåëü�íûõ ñòåïåíåé ñâîáîäûf(f�n; �ng) // exp"� 1T  Xn �p(�n)Apn + �e(�n)Aen !# (A.9)(ãäå âñå �óíêöèè â ïðàâîé ÷àñòè çàäàíû �îðìóëà�ìè (5), (A.5) è (A.7)), à òàêæå òî÷íîå ñîîòíîøåíèåäëÿ �ëóêòóàöèè êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè K èìåþùååìåñòî äëÿ êàíîíè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ [17℄:hK2i � hKi2 = 23N hK2i: (A.10)Ïðè ýòîì ìû âû÷èñëÿëè �óíêöèþ ðàñïðåäåëåíèÿf(f�n; �ng), èñïîëüçóÿ ïîëó÷åííûå èç ðåøåíèÿ óðàâ�584
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