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Рассмотрены слабо разбавленные магнитные системы, описываемые неупорядоченной трехмерной

моделью Поттса с числом состояний спина q = 3 на простой кубической решетке. С использованием

гистограммного метода Монте-Карло для этой модели определено значение трикритической точки на

фазовой диаграмме.
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1. Введение. В последнее время исследовани-

ям фазовых переходов (ФП) и критических явле-

ний (КЯ) в системах, содержащих беспорядок в

виде замороженных немагнитных примесей и дру-

гих различных дефектов структуры, уделяется боль-

шое внимание. Это связано с тем, что современная

микроэлектроника (и спинтроника) достигла тако-

го уровня миниатюризации, при котором влиянием

этих дефектов на поведение приборов и элементов

микроэлектроники невозможно пренебречь. Кроме

этого, влияние замороженного беспорядка на различ-

ные характеристики магнитных систем представляет

и фундаментальный научный интерес [1].

Работа Харриса [2], посвященная влиянию за-

мороженного беспорядка, реализованного в виде

немагнитных примесей, на критические свойства

магнетиков, вызвала значительный интерес к

исследованию критического поведения структурно-

неупорядоченных систем. Согласно этому критерию

дефекты, реализованные в виде замороженных

немагнитных примесей, существенны в том случае,

если в однородном варианте теплоемкость расхо-

дится в критической точке, т.е. критический индекс

теплоемкости положителен, α > 0. К настоящему

моменту в понимании особенностей влияния замо-

роженного беспорядка, реализованного как в виде

немагнитных примесей [1], случайных связей [3],

так и в виде случайных магнитных полей [1, 4], на

критическое поведение магнитных систем достигнут

существенный прогресс.

1)e-mail: b_albert78@mail.ru

С другой стороны в ряде работ [5–7] было про-

демонстрировано, что замороженный беспорядок мо-

жет изменить род ФП в системах, в которых в нераз-

бавленном состоянии наблюдается ФП первого ро-

да. В эксперименте такое поведение наблюдалось при

ФП в жидких кристаллах в пористой матрице [8].

В случае низкоразмерных систем (d ≤ 2), описы-

ваемых моделью Поттса, с числом состояний спина

q > 4 наличие сколь угодно малой величины беспо-

рядка достаточно для того, чтобы ФП первого рода

сменился на ФП второго рода [6, 9]. Для однородных

систем с размерностью d ≥ 3, у которых наблюдает-

ся ФП первого рода, ситуация может оказаться су-

щественно другой. В этом случае, внесение заморо-

женного беспорядка может привести к трикритиче-

ской точке p∗, ниже которой будет наблюдаться ФП

второго рода, а выше – ФП первого рода. Опреде-

ление трикритической точки для систем, описывае-

мых трехмерной моделью Поттса, с числом состоя-

ний спина q = 3 является основной целью данной

работы.

Определение точной величины трикритической

точки имеет большое значение при создании различ-

ных новых магнитных материалов, а также при изу-

чении влияния замороженного беспорядка на разные

термодинамические характеристики. Имеющиеся в

литературе результаты по определению трикритиче-

ской точки [10–12] для систем, описываемых моде-

лью Поттса с q = 3, не столь однозначны. По одним

данным трикритическая точка наблюдается при p∗ =

0.90(1) [10], по другим данным – при p∗ = 0.76(8)

[11, 12].
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В отличии от работ [10–12] нами замороженный

беспорядок реализован в виде немагнитных приме-

сей каноническим способом (фиксацией доли маг-

нитных узлов). Отметим, что беспорядок, реализо-

ванный в виде немагнитных примесей, и беспорядок

типа “случайная связь” должны характеризоваться

одним классом универсальности [1, 3]. Нами ранее в

работе [13] для беспорядка, реализованного в виде

немагнитных примесей, а в работе [14] – для беспо-

рядка типа “случайная связь” при исследовании мо-

дели Поттса с q = 4 с погрешностью 0.01 были опре-

делены трикритические точки. В случае q = 3 зна-

чения координат трикритической точки с хорошей

точностью не определены.

Интерес к неупорядоченной модели Поттса с чис-

лом состояний спина q = 3 обусловлен тем, что она

описывает физические свойства многих многокомпо-

нентных сплавов и жидких кристаллов в аэрогели-

евой среде. Структурные фазовые переходы в неко-

торых материалах, таких как SrTiO3, описываются

моделью Поттса с q = 3.

2. Модель и метод исследования. Гамильто-

ниан трехмерной разбавленной модели Поттса с чис-

лом состояний спина q = 3 на простой кубической

решетке может быть представлен в следующем виде

[15]:

H = −
1

2
J
∑

i,j

ρiρjδ(Si, Sj), Si = 1, 2, 3, (1)

где J – параметр обменного ферромагнитного вза-

имодействия ближайших спинов, ρi = 1 (если узел

i занят магнитным атомом) и ρi = 0 (если в i узле

немагнитная примесь).

В работах [16, 17] было показано, что эта модель в

отсутствии структурного беспорядка демонстрирует

слабо выраженный ФП первого рода, как и ожида-

лось из предсказаний теории среднего поля [18]. Для

определения трикритической точки нами на основе

гистограммного анализа данных в очень узком ин-

тервале разбавления 0.95 ≤ p ≤ 1.00 изучены тер-

модинамические свойства системы в зависимости от

линейных размеров системы L.

Определение трикритической точки для неупо-

рядоченных систем на основе традиционных тео-

ретических и экспериментальных методов – зада-

ча очень сложная. Дело в том, что получить каче-

ственные образцы с четко определенными и распре-

деленными концентрациями примесей практически

невозможно. Кроме того, большинство традицион-

ных теоретических методов исследования в случае

применения к неупорядоченным системам переста-

ют работать [1]. Поэтому строго и последовательно

такие системы на основе микроскопических гамиль-

тонианов могут быть исследованы методами Монте-

Карло (МК), позволяющими изучать термодинами-

ческие параметры спиновых систем с любой сложно-

стью при любых контролируемых значениях концен-

траций немагнитных примесей.

В данном исследовании использован высокоэф-

фективный кластерный алгоритм Вольфа [19] мето-

да Монте-Карло. Более подробно этот алгоритм на-

ми описан в работах [20, 21].

Для анализа характера ФП нами был исполь-

зован гистограммный анализ данных метода МК

[22, 23]. В гистограммном анализе данных вероят-

ность обнаружения системы со значением энергии

U и параметром порядка m определяется выраже-

нием [22]:

P (U,m) =
1

Z(K)
W (U,m) exp[KU ], (2)

где W (U,m) – число конфигураций с энергией U и

параметром порядка m, Z(K) – функция распреде-

ления энергии всей системы, K – обратная темпера-

тура.

3. Результаты моделирования. Расчеты про-

водили для систем с периодическими граничными

условиями. При этом рассматривали концентрации

спинов p = 1.00, 0.97, 0.95. Исследовали системы с

линейными размерами L × L × L = N , L = 20 . . .90.

Для вывода системы в равновесное состояние вы-

числяли соответствующее время релаксации τ0 для

каждой системы с линейными размерами L. Затем

усреднение проводили по участку марковской цепи

длиной τ = 150τ0. Кроме того, выполняли усред-

нение по различным начальным конфигурациям. В

случае p = 1.0 для усреднения использовали 10 на-

чальных конфигураций. Для систем с концентраци-

ей p = 0.97, 0.95 осуществляли конфигурационное

усреднение по 1000–3000 различным конфигураци-

ям. Методика усреднения по ансамблю неупорядо-

ченных систем с различной реализацией вморожен-

ного беспорядка нами подробно рассмотрена в рабо-

те [16].

Для определения критических температур нами

использован метод кумулянтов Биндера четверто-

го порядка [24]. Методика определения критических

температур методом кумулянтов Биндера нами по-

дробно приведена в работах [21, 25–27]. На рис. 1

представлена фазовая диаграмма зависимости тем-

пературы фазового перехода от концентрации спи-

нов p. Значения численных значений критических

температур при p = 1.0, 0.95, 0.90, 0.70, 0.65 на этой

диаграмме взяты из работы [17], а при p = 0.97 и
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Рис. 1. (Цветной онлайн) Фазовая диаграмма для трех-

мерной неупорядоченной модели Поттса с числом со-

стояний спина q = 3, ТТ – трикритическая точка

Рис. 2. (Цветной онлайн) Гистограмма распределения

энергии для трехмерной модели Поттса с q = 3 при

концентрации спинов p = 0.97 и различных линейных

размерах системы L

p = 0.60 получены в данной работе. При p∗ = 0.95 и

ниже этой величины в системе происходит ФП второ-

го рода, а выше – ФП первого рода. На том же рисун-

ке приведены результаты, предсказываемые теорией

среднего поля для температуры ФП Tt(p) в зависи-

мости от концентрации спинов p, где Tt(p) = p∗Tt(1)

[11] и теорией эффективной среды [28]:

Kt(p) = log

[

(1− pc)e
Kt(1) − (1− p)

(p− pc)

]

, (3)

где pc – порог спиновой перколяции (pc = 0.31),

Kt = J/kBT .

Как следует из рис. 1, при концентрации спинов

p ≥ 0.8 рассчитанная зависимость Tc(p) находится

в хорошем соответствии как с данными теории эф-

фективной среды, так и с данными теории среднего

поля. При p < 0.8 наблюдается заметное отклонение

данных, предсказываемых теорией среднего поля от

данных теории эффективной среды и данных МК.

Гистограммный анализ данных метода Монте-

Карло [22, 23] позволяет надежно определять об-

ласть концентраций спинов p, при которых возможна

смена ФП первого рода на ФП второго рода. Также

этот метод позволяет оценить минимальные разме-

ры систем, в которых возможно правильно опреде-

лять род ФП. Гистограммный анализ данных, прове-

денный нами для трехмерной модели Поттса с чис-

лом состояний спина q = 3 при концентрации спинов

p = 0.97, свидетельствует о ФП первого рода как и

для чистой неразбавленной системы при p = 1.0, что

продемонстрировано на рис. 2. На нем представле-

на гистограмма распределения энергии вблизи точки

Рис. 3. Гистограммы распределений энергии для трех-

мерной модели Поттса с q = 3 при концентрации спи-

нов p = 0.95 и различных линейных размерах систе-

мы L
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ФП для систем с разными линейными размерами L.

Как видно из рис. 2, бимодальность в распределении

энергии наблюдается для систем с L = 60 и L = 90,

и отсутствует для системы с L = 40, что говорит

о целесообразности гистограммного анализа данных

для систем, линейные размеры которых не меньше

L = 60. Бимодальность в распределении энергии яв-

ляется достаточным условием для ФП первого рода.

В то же время при концентрации спинов p = 0.95 для

всех рассмотренных нами систем с линейными раз-

мерами L = 40, L = 60 и L = 90 вблизи точки ФП

наблюдается распределение энергии с одним макси-

мумом (рис. 3), характерное для ФП второго рода.

Такое же поведение наблюдалось и при всех других

значениях концентраций спинов p ≤ 0.95. Для мо-

дели Поттса с q = 4 бимодальность распределения

энергии наблюдается при p∗ ∼ 0.70(1) [13] в слу-

чае беспорядка, реализованного в виде немагнитных

примесей, и при p∗ ∼ 0.74(2) [14] для беспорядка ре-

ализованного в виде случайных связей.

4. Заключение. Проведенный гистограммный

анализ данных метода Монте-Карло с соблюдением

единой методики для спиновых систем, описываемых

трехмерной слабо неупорядоченной моделью Поттса

с q = 3, показывает, что для рассмотренной модели

Поттса смена ФП первого рода на ФП второго рода

происходит при p∗ = 0.95(1). Незначительное увели-

чение концентрации спинов от этой величины при-

водит к ФП первого рода. На основе чего мы делаем

вывод о том, что значение p∗ является трикритиче-

ской точкой для данной модели.
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