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Исследование фазовых переходов (ФП) и критических явлений фрустрированных спиновых систем в настоящее время является одним из наиболее актуальных и сложных задач в области физики конденсированных сред [1,2]. Это связано с тем, что основное состояние системы сильно вырождено при наличии фрустраций. Строго и последовательно на основе микроскопических гамильтонианов такие системы могут быть изучены методами Монте-Карло (МК) [3-7]. Репличный алгоритм метода МК безусловно является мощным аппаратом для решения таких задач. Поэтому в данном исследовании был использован высокоэффективный репличный обменный алгоритм метода МК.

Гамильтониан антиферромагнитной модели Изинга на объемно-центрированной кубической (ОЦК) решетке с учетом взаимодействия первых и вторых ближайших соседей, а также внешнего магнитного поля имеет следующий вид:
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где J1 и J2 – константы обменного антиферромагнитного взаимодействия первых (J1<0) и вторых (J2<0) ближайших соседей, Si, j, l = ± 1 – изинговский спин, H- величина магнитного поля (величина магнитного поля приводится в единицах H/|J1|). В данной работе рассматривается случай, когда r=|J2|/|J1|=1.0.

Расчеты проводились для систем с периодическими граничными условиями и линейными размерами 2×L×L×L=N, L=18÷90, где L - размер решетки, N — число спинов в системе. Величина значений внешнего магнитного поля менялось в интервале 0.0≤H≤6.0. Для анализа природы и характера ФП использовались гистограммный метод и метод кумулянтов Биндера [8]. 
На рисунке 1 видно, что с увеличением значений H наблюдается сдвиг максимумов теплоемкости в сторону более низких температур. Одновременно наблюдается спад абсолютных значений максимумов теплоемкости. Сдвиг максимумов теплоемкости в сторону более низких температур обусловлен тем, что магнитное поле усиливает конкурирующее взаимодействие вторых ближайших соседей. Спад абсолютных значений максимумов теплоёмкости происходит за счет уменьшения флуктуаций.
На рисунке 2 видно, что гистограмма распределения энергии для систем с линейным размером L=90 при H=6.0 имеет один пик. Это говорит о том, что в системе реализуется ФП второго рода. График построен при критической температуре TN=3.510. Аналогичные гистограммы были построены для всех значений поля в интервале 0.0≤H≤6.0.
Зависимости кумулянта Биндера UL от температуры при H=6 для разных значений L представлены на рисунке 3. На рисунке видна четко выраженная точка пересечения (TN=3.510), которая является критический температурой и свидетельствует о ФП второго рода.
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На рисунке 4 представлена фазовая диаграмма зависимости критической температуры TN от величины магнитного поля H. Показано, что с увеличением величины магнитного поля в интервале 0.0≤H≤6.0 температура ФП уменьшается. В рассмотренном интервале значений магнитного поля переход из антиферромагнитной фаза в парамагнитную осуществляется как ФП второго рода.
Выполнено исследование трехмерной антиферромагнитной модели Изинга на объемно-центрированной кубической решетке с учетом взаимодействия первых и вторых ближайших соседей, а также внешнего магнитного поля. Рассмотрен интервал значений величины магнитного поля 0.0≤H≤6.0. Установлено, что для всех значений магнитных полей в рассмотренном интервале наблюдается фазовый переход второго рода.

Исследование выполнено при финансовой поддержке РФФИ в рамках научного проекта № 20-32-90079-аспиранты и № 19-02-00153 –А.
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Рис. 2. Гистограмма распределения энергии для H=6.0.








Рис. 3. Зависимость кумулянта Биндера UL от температуры kBT/|J1| для разных L при H=6.





Рис. 4. Фазовая диаграмма зависимости критической температуры TN от величины магнитного поля.





Рис. � SEQ Рисунок \* ARABIC �1�. Зависимость теплоемкости C/kB от температуры kBT/|J1| для разных значений H.
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