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ÊËÀÑÒÅ�ÍÛÅ ÀË�Î�ÈÒÌÛ ÌÅÒÎÄÀ ÌÎÍÒÅ-ÊÀ�ËÎ,ÊÎÍÅ×ÍÎ-�ÀÇÌÅ�ÍÛÉ ÑÊÅÉËÈÍ� È Ê�ÈÒÈ×ÅÑÊÈÅÈÍÄÅÊÑÛ ÑËÎÆÍÛÕ �ÅØÅÒÎ×ÍÛÕ ÌÎÄÅËÅÉÀ. Ê. Ìóðòàçàåâ, È. Ê. Êàìèëîâ *, Ì. À. ÌàãîìåäîâÈíñòèòóò �èçèêè Äàãåñòàíñêîãî íàó÷íîãî öåíòðà �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê367003, �åñïóáëèêà Äàãåñòàí, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 14 èþíÿ 2001 ã.Âïåðâûå ñ ïîìîùüþ êëàñòåðíûõ àëãîðèòìîâ ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî èññëåäîâàíû êðèòè÷åñêèå ñâîé-ñòâà ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ìîäåëåé ðåàëüíîãî �åððîìàãíèòíîãî ãàäîëèíèÿ. Íà îñíîâå òåîðèè êîíå÷íî-ðàçìåðíîãî ñêåéëèíãà ðàññ÷èòàíû êðèòè÷åñêèå èíäåêñû òåïëîåìêîñòè �, íàìàãíè÷åííîñòè �, âîñïðè-èì÷èâîñòè  è èíäåêñ Ôèøåðà �. Óñòàíîâëåíû îñîáåííîñòè, õàðàêòåð è ñòåïåíü âëèÿíèÿ äâóõ òèïîâñëàáûõ ðåëÿòèâèñòñêèõ âçàèìîäåéñòâèé íà êðèòè÷åñêèå ñâîéñòâà ìîäåëåé ãàäîëèíèÿ ïðè èõ îäíîâðå-ìåííîì ó÷åòå. Ïîêàçàíî, ÷òî êëàñòåðíûå àëãîðèòìû ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî ÿâëÿþòñÿ âûñîêîý��åêòèâíûìèíñòðóìåíòîì èññëåäîâàíèÿ êðèòè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñëîæíûõ ìîäåëåé ñ êðîññîâåðàìè.PACS: 75.40.Cx, 75.40.Mg, 75.50.Ee1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÑîâðåìåííàÿ òåîðèÿ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ è êðè�òè÷åñêèõ ÿâëåíèé â îñíîâíîì áàçèðóåòñÿ íà èäåÿõ,çàêëþ÷åííûõ â ãèïîòåçàõ ñêåéëèíãà, óíèâåðñàëüíî�ñòè è òåîðèè ðåíîðìãðóïïû [1; 2℄. Íà èõ îñíîâå áû�ëî ïîëó÷åíî áîëüøèíñòâî âàæíåéøèõ ðåçóëüòàòîâñîâðåìåííîé òåîðèè �àçîâûõ ïåðåõîäîâ è êðèòè÷å�ñêèõ ÿâëåíèé, óñòàíîâëåíû îñíîâíûå çàêîíîìåðíî�ñòè, íàáëþäàþùèåñÿ â êðèòè÷åñêîé îáëàñòè, ïîëó÷å�íû ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó êðèòè÷åñêèìè èíäåêñàìè èêðèòè÷åñêèìè àìïëèòóäàìè, ïîñòðîåíû óðàâíåíèÿñîñòîÿíèÿ, ðàññ÷èòàíû çíà÷åíèÿ êðèòè÷åñêèõ èíäåê�ñîâ è àìïëèòóä. ×èñëåííûå çíà÷åíèÿ, ïîëó÷åííûåíà îñíîâå òåîðèè ðåíîðìãðóïïû è "-ðàçëîæåíèÿ,ñ÷èòàþòñÿ íàèáîëåå òî÷íûìè è íàäåæíûìè èç âñåõïðèáëèæåííûõ ðåçóëüòàòîâ, èìåþùèõñÿ íà ñåãî�äíÿøíèé äåíü [3�6℄. Ñîâðåìåííûé ýòàï èññëåäîâà�íèÿ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ è êðèòè÷åñêèõ ÿâëåíèé õà�ðàêòåðèçóåòñÿ èçó÷åíèåì áîëåå ñëîæíûõ è ðåàëè�ñòè÷íûõ ìîäåëåé [7�11℄. À ïîäõîä, ëåæàùèé â îñíî�âå òåîðèè ðåíîðìãðóïïû, ñòàëêèâàåòñÿ ñ áîëüøèìèòðóäíîñòÿìè ïðè èçó÷åíèè ìîäåëåé ñ êðîññîâåðàìèè íå ÿâëÿåòñÿ ÷èñòî ìèêðîñêîïè÷åñêèì [6�12℄.Ýòè è ðÿä äðóãèõ ïðè÷èí ïðèâåëè ê òîìó, ÷òî*E-mail: kamilov�dataom.ru

�àçîâûå ïåðåõîäû è êðèòè÷åñêèå ÿâëåíèÿ â íàñòîÿ�ùåå âðåìÿ èíòåíñèâíî èññëåäóþòñÿ ìåòîäàìè Ìîí�òå-Êàðëî (ÌÊ) [6�11; 13�16℄. Êîëè÷åñòâåííîå èññëå�äîâàíèå íåïîñðåäñòâåííî ñàìîé êðèòè÷åñêîé îáëà�ñòè ìåòîäàìè ÌÊ ñòàëî âîçìîæíûì òîëüêî â ñàìûåïîñëåäíèå ãîäû. Íà ñåãîäíÿøíèé äåíü ìåòîäîì ÌÊïîëó÷åíû ðåçóëüòàòû, êîòîðûå ïî òî÷íîñòè íå óñòó�ïàþò ëó÷øèì äàííûì äðóãèõ ìåòîäîâ, à èíîãäà èïðåâîñõîäÿò èõ [6; 13�16℄.Åñòåñòâåííî, ÷òî ïîäîáíûå óñïåõè íå ìîãëè áûòüäîñòèãíóòû òîëüêî ëèøü ïóòåì óâåëè÷åíèÿ âû÷èñ�ëèòåëüíûõ ìîùíîñòåé ñîâðåìåííûõ êîìïüþòåðîâáåç èñïîëüçîâàíèÿ íåêîòîðûõ äîïîëíèòåëüíûõ èäåéè ìåòîäîâ. Ñðåäè ïîñëåäíèõ, â ïåðâóþ î÷åðåäü, íåîá�õîäèìî îòìåòèòü, ñ îäíîé ñòîðîíû, ðàçðàáîòêó ìîù�íûõ êëàñòåðíûõ àëãîðèòìîâ ìåòîäà ÌÊ [17�20℄, ñäðóãîé, � èñïîëüçîâàíèå èäåé, çàëîæåííûõ â òåîðèèêîíå÷íî-ðàçìåðíîãî ñêåéëèíãà (äëÿ ðàñ÷åòà êðèòè�÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ) [6; 21; 22℄, è ãèñòîãðàììíûõ ìå�òîäîâ àíàëèçà ÌÊ-äàííûõ [14℄.Äî ñèõ ïîð â îñíîâíîì ýòè àëãîðèòìû è èäåèîïðîáîâàëèñü íà ïðîñòåéøèõ ìîäåëÿõ ïåðâîãî ïðè�áëèæåíèÿ (êëàññè÷åñêèå ìîäåëè Èçèíãà è �åéçåíáåð�ãà è ò. ä.). Çíà÷èòåëüíî ìåíüøåå âíèìàíèå óäåëÿëîñüáîëåå ñëîæíûì è ðåàëèñòè÷íûì ìîäåëÿì, â êîòîðûõâîçìîæíû êðîññîâåðíûå ïåðåõîäû.1535



À. Ê. Ìóðòàçàåâ, È. Ê. Êàìèëîâ, Ì. À. Ìàãîìåäîâ ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 6 (12), 2001Äðóãîé âàæíûé àñïåêò èññëåäîâàíèÿ ìîäåëåéñëîæíûõ ðåàëüíûõ ìàãíèòíûõ ìàòåðèàëîâ ìåòîäà�ìè ÌÊ ñîñòîèò â òîì, ÷òî ïîÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòüñîïîñòàâëåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåí�òà íå òîëüêî ñ òåîðåòè÷åñêèìè, íî è ñ ýêñïåðèìåí�òàëüíûìè äàííûìè. Ýòî îñîáåííî âàæíî, êîãäà ðå�çóëüòàòû ëàáîðàòîðíûõ èññëåäîâàíèé êðèòè÷åñêèõÿâëåíèé ïðîòèâîðå÷èâû è íå ïîçâîëÿþò îäíîçíà÷íîîòâåòèòü íà íåêîòîðûå âàæíûå âîïðîñû.Íàìè ïðåäëîæåíû ìèêðîñêîïè÷åñêèå ìîäåëèðåàëüíîãî �åððîìàãíèòíîãî ãàäîëèíèÿ. Ýòè ìîäåëèèññëåäîâàíû êëàñòåðíûìè àëãîðèòìàìè ìåòîäàÌÊ, è íà îñíîâå òåîðèè êîíå÷íî-ðàçìåðíîãî ñêåé�ëèíãà âûïîëíåí ðàñ÷åò îñíîâíûõ ñòàòèñòè÷åñêèõêðèòè÷åñêèõ èíäåêñîâ.Èíòåðåñ ê ìîäåëÿì ãàäîëèíèÿ îáóñëîâëåí ñëåäó�þùèìè îñíîâíûìè ïðè÷èíàìè.Âî-ïåðâûõ, íà õàðàêòåð êðèòè÷åñêîãî ïîâåäå�íèÿ ãàäîëèíèÿ ìîãóò îêàçàòü ñóùåñòâåííîå âëèÿ�íèå ñëàáûå ðåëÿòèâèñòñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ, òàêèåêàê àíèçîòðîïèÿ è äèïîëü-äèïîëüíûå âçàèìîäåé�ñòâèÿ [5; 23�26℄. �àíåå ý��åêòèâíîñòü êëàñòåðíûõàëãîðèòìîâ ìåòîäà ÌÊ ïðè èññëåäîâàíèè ìîäåëåé,â êîòîðûõ íàðÿäó ñ ñèëüíûìè îáìåííûìè âçàèìî�äåéñòâèÿìè ó÷èòûâàþòñÿ è ñëàáûå ðåëÿòèâèñòñêèåâçàèìîäåéñòâèÿ, âñëåäñòâèå ÷åãî ìîãóò íàáëþäàòüñÿêðîññîâåðíûå ÿâëåíèÿ, íèêåì íå èçó÷àëàñü.Âî-âòîðûõ, â ðàññìàòðèâàåìûõ ìîäåëÿõ äâà òèïàñëàáûõ ðåëÿòèâèñòñêèõ âçàèìîäåéñòâèé ó÷èòûâàþò�ñÿ îäíîâðåìåííî íà �îíå ñèëüíûõ îáìåííûõ âçàèìî�äåéñòâèé è äðóã äðóãà. Ïðèìåíèìîñòü è ðàáîòîñïî�ñîáíîñòü òåîðèè êîíå÷íî-ðàçìåðíîãî ñêåéëèíãà ïðèèññëåäîâàíèè òàêèõ ìîäåëåé, íàñêîëüêî íàì èçâåñò�íî, íèêåì íå ïðîâåðÿëèñü [6℄.Â-òðåòüèõ, ÷óâñòâèòåëüíîñòü è ðàçðåøàþùèåñïîñîáíîñòè ìåòîäà ÌÊ è âîçìîæíîñòè âûÿâëåíèÿâëèÿíèÿ òàêèõ ñëàáûõ �àêòîðîâ íà êðèòè÷åñêîåïîâåäåíèå ïðàêòè÷åñêè íå èññëåäîâàíû.Â-÷åòâåðòûõ, ðåäêîçåìåëüíûé ìåòàëë ãàäîëèíèéèìååò óäîáíóþ äëÿ ëàáîðàòîðíûõ ýêñïåðèìåíòîâòåìïåðàòóðó �àçîâîãî ïåðåõîäà T � 293 Ê è äîñòà�òî÷íî õîðîøî èçó÷åí. Íî äàííûå ëàáîðàòîðíûõ èñ�ñëåäîâàíèé êðèòè÷åñêèõ ñâîéñòâ ãàäîëèíèÿ íå äàþòâîçìîæíîñòè ñîñòàâèòü ïîëíóþ è ñòðîãóþ êàðòèíóêðèòè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ ãàäîëèíèÿ [26; 27℄.2. Ê�ÈÒÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ�ÀÄÎËÈÍÈß�àäîëèíèé � ðåäêîçåìåëüíûé ìåòàëë, èìåþùèéïëîòíîóïàêîâàííóþ ãåêñàãîíàëüíóþ ñòðóêòóðó. Âèíòåðâàëå òåìïåðàòóð 232 K< T < T � 293 K

â íåì ðåàëèçóåòñÿ ïðîñòîå �åððîìàãíèòíîå óïîðÿ�äî÷åíèå. Ìàãíèòíûå è íåéòðîíîãðà�è÷åñêèå èññëå�äîâàíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî çà àíèçîòðîïèþ â ãàäîëè�íèè îòâåòñòâåííû êàê îäíîèîííûé, òàê è äâóõèîí�íûé ìåõàíèçìû, à â ïàðàìàãíèòíîé �àçå îíà îáó�ñëîâëåíà îäíîîñíîé àíèçîòðîïèåé áëèæíåãî ìàãíèò�íîãî ïîðÿäêà [22�25℄. Ñ îäíîé ñòîðîíû, ãàäîëèíèéÿâëÿåòñÿ îäíîîñíûì ñëàáîàíèçîòðîïíûì �åððîìàã�íåòèêîì, ïîýòîìó åãî êðèòè÷åñêîå ïîâåäåíèå ïðèòåìïåðàòóðàõ, äîñòàòî÷íî áëèçêèõ ê T, ìîæåò íî�ñèòü èçèíãîâñêèé õàðàêòåð. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ñ�å�ðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íîå ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîéïëîòíîñòè è îòñóòñòâèå îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà ïðè�âîäÿò ê èçîòðîïíîìó îáìåííîìó âçàèìîäåéñòâèþ,÷òî ïðåäïîëàãàåò ãåéçåíáåðãîâñêèé õàðàêòåð êðèòè�÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ.Ýêñïåðèìåíòàëüíîìó èññëåäîâàíèþ ñòàòè÷åñêî�ãî êðèòè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ ãàäîëèíèÿ ïîñâÿùåíîáîëüøîå ÷èñëî ðàáîò [25�35℄. Èç èçìåðåíèé òåïëî�âîãî ðàñøèðåíèÿ [25; 28℄, òåïëîåìêîñòè [27; 29; 30℄,ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ [26; 31�34℄, ìåññáàóýðîâñêèõ èñ�ñëåäîâàíèé [35℄, ïðîâåäåííûõ íà ðàçëè÷íûõ ìîíî- èïîëèêðèñòàëëè÷åñêèõ îáðàçöàõ, áûë îïðåäåëåí íà�áîð ñòàòè÷åñêèõ êðèòè÷åñêèõ èíäåêñîâ �, �, , Æ. Âðàáîòàõ [5; 26; 35℄ ïðèâåäåíû òàáëèöû, â êîòîðûõ ñî�áðàíû çíà÷åíèÿ ýòèõ èíäåêñîâ. Ñðàâíåíèå ýòèõ äàí�íûõ ñ òåîðåòè÷åñêè ïðåäñêàçàííûìè äëÿ òðåõìåð�íûõ ìîäåëåé Èçèíãà è �åéçåíáåðãà ïîêàçûâàåò èõïðîòèâîðå÷èâîñòü. Èç çíà÷åíèé êðèòè÷åñêèõ èíäåê�ñîâ òåïëîåìêîñòè �, òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ a è ñà�ìîïðîèçâîëüíîé íàìàãíè÷åííîñòè � ñëåäóåò, ÷òî ãà�äîëèíèé ÿâëÿåòñÿ ëèáî ãåéçåíáåðãîâñêèì, ëèáî èçî�òðîïíûì äèïîëüíûì ìàãíåòèêîì. Â òî æå âðåìÿ çíà�÷åíèÿ êðèòè÷åñêîãî èíäåêñà  áëèçêè ê õàðàêòåð�íûì äëÿ ìîäåëè Èçèíãà. Èíäåêñ Æ íå ñîîòâåòñòâóåòïðåäñêàçàíèÿì íè ìèêðîñêîïè÷åñêèõ òåîðèé, íè òå�îðèè ìîëåêóëÿðíîãî ïîëÿ.Àíàëèç ñóùåñòâóþùèõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàí�íûõ ïîêàçûâàåò, ÷òî ýòè íåñîîòâåòñòâèÿ ìîãóò áûòüîáóñëîâëåíû ñëåäóþùèìè îáñòîÿòåëüñòâàìè.1. Ïðè÷èíàìè, ñâÿçàííûìè ñ ìåòîäèêîé îïðåäå�ëåíèÿ òåõ èëè èíûõ èíäåêñîâ [5; 26℄. Â áîëüøèíñòâåðàáîò êðèòè÷åñêèå èíäåêñû �, , Æ îïðåäåëÿëèñüïîäãîíêîé ýêñïåðèìåíòàëüíûõ m�H�T -äàííûõ ïîäñêåéëèíãîâîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ äëÿ íàìàãíè÷åí�íîñòè, êîòîðîå ïðåäïîëàãàåò âûïîëíåíèå çàêîíà ïî�äîáèÿ  = �(Æ�1). Ïðè òàêîì îïðåäåëåíèè êðèòè÷å�ñêèå èíäåêñû äîëæíû óäîâëåòâîðÿòü çàêîíàì ïîäî�áèÿ, â êîòîðûå âõîäÿò òå æå èíäåêñû �,  è Æ, íî âîòäåëüíîñòè èõ çíà÷åíèÿ ìîãóò è íå ñîîòâåòñòâîâàòüèñòèííîìó àñèìïòîòè÷åñêîìó êðèòè÷åñêîìó ïîâåäå�íèþ.1536



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 6 (12), 2001 Êëàñòåðíûå àëãîðèòìû ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî : : :2. Â ðåàëüíûõ êðèñòàëëàõ âñåãäà åñòü ðÿä äî�áàâî÷íûõ âçàèìîäåéñòâèé, âîçìóùàþùèõ èñõîäíîåêðèòè÷åñêîå ïîâåäåíèå. Íàïðèìåð, ïðèñóòñòâèå âãåéçåíáåðãîâñêèõ ìàãíåòèêàõ èçîòðîïíûõ äèïîëü�íûõ âçàèìîäåéñòâèé ïðèâîäèò ê çàâèñèìîñòè èíäåê�ñà  îò ïðèâåäåííîé òåìïåðàòóðû [26℄.3. Ýêñïåðèìåíòû, ïðîâåäåííûå íà ðàçíûõ îáðàç�öàõ ãàäîëèíèÿ, ïîêàçàëè, ÷òî ñóùåñòâåííîå âëèÿíèåîêàçûâàþò äå�åêòû, êîòîðûå ìîãóò èçìåíèòü õàðàê�òåð êðèòè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ [27℄.4. Êàê îêàçàëîñü, íà êðèòè÷åñêèå ñâîéñòâà ãà�äîëèíèÿ, â ÷àñòíîñòè, íà øèðèíó è âûñîòó ïèêàòåïëîåìêîñòè, âëèÿåò òåõíèêà ïðèãîòîâëåíèÿ îáðàç�öà [27℄.5. Òåîðåòè÷åñêèå îöåíêè èíäåêñîâ ïîëó÷åíû äëÿñòàòè÷åñêèõ ìîäåëåé, â êîòîðûõ �èêñèðîâàíû çíà�÷åíèÿ ãåîìåòðè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè, óãëû,ïîëîæåíèÿ àòîìîâ è ò. ä. Â òî æå âðåìÿ ïðè èññëåäî�âàíèè ðåàëüíûõ îáðàçöîâ â ëàáîðàòîðíûõ ýêñïåðè�ìåíòàõ ýòè âåëè÷èíû ìîãóò ìåíÿòüñÿ, â ðåçóëüòàòå÷åãî ìîæåò ïðîèçîéòè èçìåíåíèå ïàðàìåòðîâ âçàè�ìîäåéñòâèÿ. Â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ ýòî ìîæåò ïðèâå�ñòè ê íåñîîòâåòñòâèþ òåîðåòè÷åñêèõ è ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ çíà÷åíèé.Îòìåòèì, ÷òî òùàòåëüíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûåèññëåäîâàíèÿ ñòàòè÷åñêèõ êðèòè÷åñêèõ ñâîéñòâ ãà�äîëèíèÿ âûïîëíåíû â [26℄, ãäå îïðåäåëåíû çíà÷åíèÿèíäåêñîâ �, , Æ. Îñîáåííîñòè ïîâåäåíèÿ òåïëîåìêî�ñòè èçó÷åíû â [27℄. Äàííûå ýòîé ðàáîòû ïîêàçûâà�þò, ÷òî êðèòè÷åñêîå ïîâåäåíèå òåïëîåìêîñòè âåñüìà÷óâñòâèòåëüíî ê ñïîñîáó ïðèãîòîâëåíèÿ îáðàçöà, êåãî ÷èñòîòå è õèìè÷åñêîìó ñîñòàâó.3. ÌÎÄÅËÈÏðè ïîñòðîåíèè ìîäåëåé ãàäîëèíèÿ íåîáõîäèìîèìåòü â âèäó ñëåäóþùèå îñîáåííîñòè ýòîãî ìàòåðèà-ëà: à) ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü ðàñïðåäåëåíà ñ�åðè÷å�ñêè-ñèììåòðè÷íî, îðáèòàëüíûé ìîìåíò îòñóòñòâóåò;á) ýíåðãèÿ ìàãíèòíîé êðèñòàëëîãðà�è÷åñêîéàíèçîòðîïèè çíà÷èòåëüíî ìåíüøå, ÷åì ó äðóãèõðåäêîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ;â) â ãàäîëèíèè â êðèòè÷åñêîé îáëàñòè ñóùåñòâåí�íóþ ðîëü ìîãóò èãðàòü èçîòðîïíûå äèïîëü-äèïîëü-íûå âçàèìîäåéñòâèÿ.Ñ ó÷åòîì ýòèõ îñîáåííîñòåé ãàìèëüòîíèàí ñèñòå�ìû ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí â âèäåH = �12Xi;j J(Si � Sj)� 12DaXi (Szi )2 ��DdXi (hmi � Si) ; (1)

ãäå m � íàìàãíè÷åííîñòü, S � êëàññè÷åñêèé òðåõ�ìåðíûé ñïèí, jSij = 1, ïåðâûé ÷ëåí ó÷èòûâàåò îá�ìåííîå âçàèìîäåéñòâèå êàæäîãî èç èîíîâ Gd3+ ñîâñåìè áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè (J > 0), âòîðîé �îäíîèîííóþ àíèçîòðîïèþ (Da), òðåòèé � èçîòðîï�íîå äèïîëü-äèïîëüíîå âçàèìîäåéñòâèå (Dd). Ñîãëàñ�íî äàííûì, ïîëó÷åííûì íà îñíîâå òåîðèè ìîëåêó�ëÿðíîãî ïîëÿ [23; 26; 36; 37℄, ïàðàìåòðû àíèçîòðîïèèDa è èçîòðîïíûõ äèïîëüíûõ ñèëDd èìåþò çíà÷åíèÿDa=J = 1:41 � 10�4 è Dd=J = 1:35 � 10�3. Îòìåòèì,÷òî âñå �èçè÷åñêèå âåëè÷èíû ïðåäñòàâëåíû â áåç�ðàçìåðíûõ åäèíèöàõ.�àñ÷åòû ïðîâîäèëèñü äëÿ îáðàçöîâ êóáè÷åñêîé�îðìû ðàçìåðàìè L�L�L (L = 8, 10, 12, 14, 16, 18,20, 22, 24, 26, 28, 30, 32) ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íû�ìè óñëîâèÿìè. Ïðè �îðìèðîâàíèè ìîäåëèðóåìûõñèñòåì ó÷èòûâàëèñü âñå ìàãíèòíûå è êðèñòàëëîãðà��è÷åñêèå îñîáåííîñòè ðåàëüíîãî ãàäîëèíèÿ. Äëÿ âû�ÿñíåíèÿ ñòåïåíè âëèÿíèÿ äèïîëüíûõ ñèë íà õàðàê�òåð êðèòè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ ðàññìàòðèâàëèñü äâåìîäåëè ãàäîëèíèÿ: ìîäåëü �1, ó÷èòûâàþùàÿ îáìåí�íîå âçàèìîäåéñòâèå ñ áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè è îä�íîîñíóþ àíèçîòðîïèþ, è ìîäåëü �2 ñ äîïîëíèòåëü�íûì ó÷åòîì èçîòðîïíîãî äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ. Èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ ñëàáûõ ðåëÿòè�âèñòñêèõ âçàèìîäåéñòâèé ðàçëè÷íîãî òèïà íà �îíåñèëüíûõ îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé è îäíîâðåìåí�íî äðóã äðóãà íà õàðàêòåð êðèòè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿêëàñòåðíûìè àëãîðèòìàìè ìåòîäà ÌÊ ðàíåå íå ïðî�âîäèëîñü, âîçìîæíîñòè è îñîáåííîñòè êëàñòåðíûõàëãîðèòìîâ ïðèìåíèòåëüíî ê ñëîæíûì ìîäåëÿì ñêðîññîâåðàìè íå èçó÷àëèñü.4. ÌÅÒÎÄ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈßÊëàñòåðíûå àëãîðèòìû ìåòîäà ÌÊ [17�28℄ îêà�çàëèñü âåñüìà ý��åêòèâíûì èíñòðóìåíòîì ïðè èñ�ñëåäîâàíèè êðèòè÷åñêèõ ÿâëåíèé â ðàçëè÷íûõ ñè�ñòåìàõ è ìîäåëÿõ [6; 15; 16; 38; 39℄. Êðèòè÷åñêèå ïà�ðàìåòðû, ðàññ÷èòàííûå íà îñíîâå äàííûõ, ïîëó÷åí�íûõ ñ ïîìîùüþ êëàñòåðíûõ àëãîðèòìîâ, îáëàäàþòâûñîêîé òî÷íîñòüþ è íàäåæíîñòüþ [6℄. Èç âñåõ âàðè�àíòîâ êëàñòåðíûõ àëãîðèòìîâ ìåòîäà ÌÊ íàèáîëååý��åêòèâíûì ÿâëÿåòñÿ àëãîðèòì Âóëü�à [17, 18℄.Ýòîò àëãîðèòì áûë èñïîëüçîâàí íàìè äëÿ èññëåäî�âàíèÿ ìîäåëåé �1 è �2 â ñëåäóþùåì âèäå.1. Ñëó÷àéíûì îáðàçîì çàäàåòñÿ íàïðàâëåíèå åäè�íè÷íîãî âåêòîðà r.2. Ñëó÷àéíûì îáðàçîì âûáèðàåòñÿ îäèí èç ñïè�íîâ ðåøåòêè Si 2 A, ãäå A � ñîâîêóïíîñòü âñåõ óç�15 ÆÝÒÔ, âûï. 6 (12) 1537



À. Ê. Ìóðòàçàåâ, È. Ê. Êàìèëîâ, Ì. À. Ìàãîìåäîâ ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 6 (12), 2001ëîâ ðåøåòêè (â äàëüíåéøåì, ñëåäóÿ ðàáîòå [38℄, áó�äåì íàçûâàòü ýòîò ñïèí öåíòðàëüíûì).3. Çàäàåòñÿ íîâîå íàïðàâëåíèå ñïèíà: RSi ! S0i,RSi = Si�2(Si � r)r. Ôàêòè÷åñêè îïåðàöèÿ R çàêëþ�÷àåòñÿ â çåðêàëüíîì îòðàæåíèè ñïèíà ÷åðåç ïëîñ�êîñòü, ïåðïåíäèêóëÿðíóþ âåêòîðó r.4. Ïîñåùàþòñÿ âñå áëèæàéøèå ñîñåäè j âûáðàí�íîãî i-ãî ñïèíà. Ñâÿçü hiji àêòèâèðóåòñÿ ñ âåðîÿòíî�ñòüþ P = 1� exp fmin [0; 2J�(r � Si)(r � Si)℄g ;� = 1=kBT: (2)5. Åñëè ñâÿçü hiji àêòèâèðóåòñÿ, òî ñïèí â óçëå jìåíÿåò íàïðàâëåíèå, RSj ! S0j , â ýòîì ñëó÷àå ñïèíj âêëþ÷àåòñÿ â êëàñòåð.6. Ïîñëå ïðîâåðêè âñåõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé ñïè�íà i ïåðâûé ïåðåâåðíóòûé ñïèí j ñòàíîâèòñÿ ¾öåí�òðàëüíûì¿ è íà÷èíàåòñÿ ïðîöåññ óñòàíîâëåíèÿ ñâÿ�çåé ýòîãî ñïèíà ñ áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè. Ýòîò ïðî�öåññ ïðîäîëæàåòñÿ äî òåõ ïîð, ïîêà íå áóäóò äîñòèã�íóòû ãðàíèöû ñèñòåìû.Òàêèì îáðàçîì, ñîâîêóïíîñòü âñåõ ïåðåâåðíóòûõñïèíîâ îáðàçóåò ¾êëàñòåð¿. Îäèí è òîò æå ñïèí ìî�æåò áûòü ïåðåâåðíóò òîëüêî îäèí ðàç, òîãäà êàê ïðî�âåðåí íåñêîëüêî ðàç.Îòìåòèì, ÷òî àêòèâàöèþ ñâÿçè ìîæíî ïðåäñòà�âèòü â âèäå P = 1� exp fmin[0; dU ℄g ;ãäå dU = dUj � dUi, U � âíóòðåííÿÿ ýíåðãèÿ.Íà÷àëüíûå êîí�èãóðàöèè çàäàâàëèñü òàêèì îá�ðàçîì, ÷òî âñå ñïèíû óïîðÿäî÷åíû âäîëü îñè z. Äëÿâûâîäà ñèñòåìû â ñîñòîÿíèå ðàâíîâåñèÿ îòñåêàëîñü104 ÌÊ-øàãîâ/ñïèí (1 ÌÊ-øàã/ñïèí � ýòî îäèí ïå�ðåâîðîò êëàñòåðà), ÷òî ïðåâîñõîäèëî â äâàäöàòü èáîëåå ðàç íåðàâíîâåñíûé ó÷àñòîê äàæå âáëèçè îòêðèòè÷åñêîé òî÷êè. Óñðåäíåíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõâåëè÷èí ïðîâîäèëîñü ïî ìàðêîâñêîé öåïè äëèíîé äî3 � 106 ÌÊ-øàãîâ/ñïèí. Îáðàòèì âíèìàíèå íà òî,÷òî ïðè T � T ñ ðîñòîì ðàçìåðîâ ñèñòåìû L ðàñ�òåò ñðåäíèé ðàçìåð ïåðåâîðà÷èâàåìîãî êëàñòåðà, èýòî åñòåñòâåííî. Â òî æå âðåìÿ îòíîñèòåëüíûé ðàç�ìåð ïåðåâîðà÷èâàåìîãî êëàñòåðà ñ ðîñòîì L ïëàâ�íî óìåíüøàåòñÿ. Íàïðèìåð, äëÿ íàøèõ ìîäåëåé ïðèL = 8 (N = 512 ñïèíîâ) êëàñòåð ñîäåðæèò â ñðåäíåì51 ñïèí, ÷òî ñîñòàâëÿåò îêîëî 10%. Äëÿ ñèñòåìû ñL = 32 (N = 32768 ñïèíîâ) êëàñòåð ñîäåðæèò â ñðåä�íåì 796 ñïèíîâ, ÷òî ñîñòàâëÿåò âñåãî îêîëî 2.5%.Îòìåòèì, ÷òî ïðè T � T îòíîñèòåëüíûé ñðåäíèéðàçìåð êëàñòåðà îäèíàêîâ äëÿ âñåõ ñèñòåì ïðè �èê�ñèðîâàííîé òåìïåðàòóðå.

5. ÊÎÍÅ×ÍÎ-�ÀÇÌÅ�ÍÛÉ ÑÊÅÉËÈÍ�Òåîðèÿ êîíå÷íî-ðàçìåðíîãî ñêåéëèíãà, ïðåäëî�æåííàÿ Ôåðäèíàíäîì è Ôèøåðîì [21; 40℄, ïðèçâàíàó÷åñòü âëèÿíèå êîíå÷íûõ ðàçìåðîâ ñèñòåìû íà êðè�òè÷åñêèå ñâîéñòâà. Èäåè, çàëîæåííûå â ýòîé òåîðèè,ïîçâîëÿþò ýêñòðàïîëèðîâàòü ÌÊ-ðåçóëüòàòû, ïîëó�÷åííûå äëÿ ñèñòåì ñ êîíå÷íûìè ðàçìåðàìè, ê òåðìî�äèíàìè÷åñêîìó ïðåäåëó N = L3 ! 1 è øèðîêî èñ�ïîëüçóþòñÿ [6; 8; 9; 13�16; 39℄. Ñîãëàñíî ýòîé òåîðèè,ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ äëÿ äîñòàòî÷íî áîëüøîé ñèñòåìûñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè ïðè òåì�ïåðàòóðå T , áëèçêîé ê êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðå Táåñêîíå÷íîé ñèñòåìû, ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà ââèäå F (T; L) / L�dF0(tL1=�); (3)ãäå t = jT � Tj=T, T = T(L = 1) è � � ñòà�òè÷åñêèé êðèòè÷åñêèé èíäåêñ ðàäèóñà êîððåëÿöèèáåñêîíå÷íîé ñèñòåìû (L = 1). Ïðè ýòîì ñìåùåíèå¾ý��åêòèâíîé òåìïåðàòóðû ïåðåõîäà¿ ñ èçìåíåíè�åì ðàçìåðîâ ñèñòåìû ïðîèñõîäèò â ñîîòâåòñòâèè ñâûðàæåíèåìkBT(L)J = kBTJ + aL�1=� ; (4)a� íåêîòîðàÿ êîíñòàíòà. Âûðàæåíèå (3) âåäåò ê àíà�ëîãè÷íûì çàâèñèìîñòÿì äëÿ òåïëîåìêîñòè, âîñïðè�èì÷èâîñòè è ñïîíòàííîé íàìàãíè÷åííîñòè, ïðèõîäÿ�ùåéñÿ íà îäèí ñïèí:C(T; L) / L�=�C0(tL1=�); (5)�(T; L) / L=��0(tL1=�); (6)m(T; L) / L��=�m0(tL1=�); (7)ãäå �, � è  � ñòàòè÷åñêèå êðèòè÷åñêèå èíäåêñûäëÿ ñèñòåìû ñ L = 1, ñâÿçàííûå ñîîòíîøåíèåì ãè�ïåðñêåéëèíãà 2� � = d� = 2� +  [1℄.Óðàâíåíèÿ (5)�(7) õîðîøî âîñïðîèçâîäÿò êðèòè�÷åñêîå ïîâåäåíèå áåñêîíå÷íûõ ñèñòåì ïðè t � 1è L ! 1. Ñïðàâåäëèâîñòü ïðèìåíåíèÿ òåîðèè êî�íå÷íî-ðàçìåðíîãî ñêåéëèíãà ê ïðîñòûì, õîðîøî èç�âåñòíûì ìîäåëÿì áûëà ïîêàçàíà â öåëîì ðÿäå ðà�áîò (ñì. îáçîð [6℄). Íàñêîëüêî õîðîøî ïðèìåíèìàòåîðèÿ êîíå÷íî-ðàçìåðíîãî ñêåéëèíãà ê ìîäåëÿì ñêðîññîâåðàìè, ïðîâåðåíî ëèøü íà âåñüìà îãðàíè÷åí�íîì ÷èñëå ìîäåëåé [6; 8�10℄. Èññëåäîâàíèå ìîäåëåé, âêîòîðûõ âîçìîæíû íåñêîëüêî êðîññîâåðíûõ ïåðåõî�äîâ, êëàñòåðíûìè àëãîðèòìàìè ìåòîäà ÌÊ íà îñíî�âå òåîðèè êîíå÷íî-ðàçìåðíîãî ñêåéëèíãà, íàñêîëüêîíàì èçâåñòíî, âîîáùå íèêåì åùå íå ïðîâîäèëîñü.Îáðàòèì âíèìàíèå åùå íà îäèí ìîìåíò. Ïðè ðàñ�÷åòå êðèòè÷åñêèõ èíäåêñîâ âîñïðèèì÷èâîñòè () è1538



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 6 (12), 2001 Êëàñòåðíûå àëãîðèòìû ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî : : :
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�èñ. 1. Çàâèñèìîñòè òåïëîåìêîñòè (à) è âîñïðèèì÷èâîñòè (á) îò òåìïåðàòóðû äëÿ ìîäåëè �2 äëÿ N = 512 (�),1000 (�), 1728 (Æ), 2744 (�), 4096 (4), 5832 (�)íàìàãíè÷åííîñòè (�) èñïîëüçóþòñÿ ñëåäóþùèå âû�ðàæåíèÿ: � / L=� ; (8)m / L��=� ; (9)êîòîðûå ïîëó÷àþòñÿ èç (6) è (7) ïðè T = T. Ýòè ñî�îòíîøåíèÿ ïîçâîëÿþò ëåãêî îïðåäåëèòü =� è �=�.Â òî æå âðåìÿ äàííûå äëÿ òåïëîåìêîñòè ïî ýòîéñõåìå îïèñàòü íå óäàåòñÿ. Ïîýòîìó ïðè îïðåäåëåíèèèíäåêñà � íà ïðàêòèêå äëÿ ìàñøòàáèðîâàíèÿ òåïëî�åìêîñòè èñïîëüçóåòñÿ âûðàæåíèå [6; 8�10℄Cmax(L) = Cmax(L =1)� aL�=� ; (10)ãäå a � íåêîòîðûé êîý��èöèåíò.Âûðàæåíèå (4) òàêæå ìàëîïðèãîäíî äëÿ èñïîëü�çîâàíèÿ íà ïðàêòèêå èç-çà íåâûñîêîé òî÷íîñòè îïðå�äåëåíèÿ T íà åãî îñíîâå. Çíà÷èòåëüíî áîëåå òî÷íûìÿâëÿåòñÿ ìåòîä êóìóëÿíòîâ Áèíäåðà ÷åòâåðòîãî ïî�ðÿäêà [41℄: UL = 1� hm4iL3hm2i2L ; (11)ãäåm � íàìàãíè÷åííîñòü ñèñòåìû ñ ëèíåéíûìè ðàç�ìåðàìè L. Ýòîò ìåòîä ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü T ñáîëüøîé òî÷íîñòüþ. Åñëè â ñèñòåìå ïðîèñõîäèò �à�çîâûé ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà, òî âìåñòî m â (11) �è�ãóðèðóåò ýíåðãèÿ ñèñòåìû E [6℄. Íèæå íà íàøèõ

ìîäåëÿõ ìû ïðîäåìîíñòðèðóåì âûñîêóþ ý��åêòèâ�íîñòü ýòîãî ìåòîäà.6. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈßÄëÿ íàáëþäåíèÿ çà òåìïåðàòóðíûì õîäîì òåïëî�åìêîñòè è âîñïðèèì÷èâîñòè èñïîëüçîâàëèñü �ëóêòó�àöèîííûå ñîîòíîøåíèÿC = (NK2) �hU2i � hUi2� ; (12)� = (NK) �hm2i � hmi2� ; (13)ãäå K = jJ j=kBT .Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòè òåïëîåìêî�ñòè C è âîñïðèèì÷èâîñòè � îò òåìïåðàòóðû äëÿ áî�ëåå ñëîæíîé èç íàøèõ ìîäåëåé � ìîäåëè �2. Çäåñüè äàëåå ïîãðåøíîñòü äàííûõ íå ïðåâûøàåò ðàçìåðûèñïîëüçîâàííûõ ñèìâîëîâ íà ðèñóíêàõ. Îòìåòèì õî�ðîøî âûðàæåííûå ìàêñèìóìû äëÿ ñèñòåì âñåõ ðàç�ìåðîâ, ïðè÷åì ýòè ìàêñèìóìû â ïðåäåëàõ ïîãðåø�íîñòè ïðèõîäÿòñÿ íà îäíó è òó æå òåìïåðàòóðó. Êàêâèäíî, îæèäàåìîé èç âûðàæåíèÿ (4) çàâèñèìîñòè Tîò L äëÿ íàøèõ äàííûõ íå íàáëþäàåòñÿ. Ýòî ñâè�äåòåëüñòâóåò, âî-ïåðâûõ, î âûñîêîé ý��åêòèâíîñòèèñïîëüçîâàííîãî ñïîñîáà äîáàâëåíèÿ ïåðèîäè÷åñêèõãðàíè÷íûõ óñëîâèé, à âî-âòîðûõ, î äîñòèæåíèè íà�ñûùåíèÿ ïî N äëÿ ìíîãèõ èññëåäóåìûõ íàìè ïàðà�1539 15*
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�èñ. 2. Çàâèñèìîñòü êóìóëÿíòà UL îò òåìïåðàòóðûäëÿ ìîäåëè �2. Îáîçíà÷åíèÿ òå æå, ÷òî íà ðèñ. 1ìåòðîâ. Ïîñêîëüêó íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíû äàííûåäëÿ íèæíåé ÷àñòè èññëåäîâàííîãî ñïåêòðà çíà÷åíèéL, äëÿ áîëåå âûñîêèõ çíà÷åíèé L íàøè ðåçóëüòàòûîáëàäàþò íå ìåíüøåé òî÷íîñòüþ è íàäåæíîñòüþ.Äëÿ îïðåäåëåíèÿ êðèòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ íàîñíîâå òåîðèè êîíå÷íî-ðàçìåðíîãî ñêåéëèíãà, î÷å�âèäíî, â ïåðâóþ î÷åðåäü íåîáõîäèìî îïðåäåëèòüêðèòè÷åñêóþ òåìïåðàòóðó T, äëÿ ÷åãî èñïîëüçîâàë�ñÿ ìåòîä êóìóëÿíòîâ Áèíäåðà. Ñîãëàñíî òåîðèè êî�íå÷íî-ðàçìåðíîãî ñêåéëèíãà, âñå êóìóëÿíòû UL, ðàñ�ñ÷èòàííûå ïî �îðìóëå (11), äëÿ ñèñòåì ñ ðàçíûìèðàçìåðàìè L ïåðåñåêàþòñÿ â òî÷êå T. Íà ðèñ. 2 ïî�êàçàíà çàâèñèìîñòü UL îò òåìïåðàòóðû äëÿ ìîäå�ëè �2. Âñòàâêà íà ýòîì ðèñóíêå äåìîíñòðèðóåò, íà�ñêîëüêî òî÷íî ìîæíî îïðåäåëèòü êðèòè÷åñêóþ òåì�ïåðàòóðó. Àíàëîãè÷íûå ðàñ÷åòû áûëè âûïîëíåíû èäëÿ ìîäåëè �1. Êà÷åñòâåííî âñå îñîáåííîñòè, õàðàê�òåðíûå äëÿ ìîäåëè �2 è ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 1,2, ïîâòîðÿþòñÿ è äëÿ ìîäåëè �1.Àíàëèç äàííûõ äëÿ âîñïðèèì÷èâîñòè è íàìàãíè�÷åííîñòè, âûïîëíåííûé íà îñíîâå ñîîòíîøåíèé (8),(9), ïîçâîëèë îïðåäåëèòü çíà÷åíèÿ èíäåêñîâ � è .Äëÿ ýòîãî â äâîéíîì ëîãàðè�ìè÷åñêîì ìàñøòàáåñòðîèëèñü çàâèñèìîñòèm è � îò ëèíåéíûõ ðàçìåðîâðåøåòêè L (ðèñ. 3). Ïîëó÷åííûå òàêèì îáðàçîì çàâè�ñèìîñòè äëÿ ìîäåëè �1 õàðàêòåðèçóþòñÿ âåëè÷èíà�ìè �=� = 0:5081 è =� = 1:9716. Ïðåäïîëàãàÿ, ÷òî ãà�ìèëüòîíèàí (1) ãåéçåíáåðãîâñêèé, à � = 0:706 [3; 4℄,ïîëó÷àåì � = 0:359(1) è  = 1:392(1). Ýòè çíà÷å�íèÿ èíäåêñîâ õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ òåîðåòè÷åñêè�ìè äàííûìè, ïîëó÷åííûìè äëÿ ìîäåëè �åéçåíáåðãà,� = 0:368 è  = 1:390 [3; 4℄.

Àíàëîãè÷íûå çàâèñèìîñòè äëÿ ìîäåëè �2 äàþòçíà÷åíèÿ �=� = 0:5066 è =� = 1:9233; òàê êàê ìî�äåëü �2 ó÷èòûâàåò íàðÿäó ñ îáìåííûì âçàèìîäåé�ñòâèåì è äèïîëü-äèïîëüíûå, èìååò ñìûñë îïðåäå�ëèòü èíäåêñû êàê ïðè � = 0:706 (ìîäåëü �åéçåíáåð�ãà), òàê è ïðè � = 0:692 (òðåõìåðíàÿ äèïîëüíàÿ ìî�äåëü [5℄). Òàêèì îáðàçîì, � = 0:358(1),  = 1:358(1)ïðè � = 0:706 è � = 0:351(1),  = 1:331(1) ïðè� = 0:692. Îòìåòèì, ÷òî çíà÷åíèå  äëÿ ýòîé ìî�äåëè ñìåñòèëîñü â ñòîðîíó ñáëèæåíèÿ ñ çíà÷åíèåì,êîòîðîå ñîîòâåòñòâóåò òðåõìåðíîé äèïîëüíîé ìîäå�ëè ( = 1:37 [5℄), â òî æå âðåìÿ âåëè÷èíà � ïðàêòè÷å�ñêè íå èçìåíèëàñü. Ýòà îñîáåííîñòü õàðàêòåðíà äëÿïåðåõîäà îò ãåéçåíáåðãîâñêîãî êðèòè÷åñêîãî ïîâåäå�íèÿ ñ èçîòðîïíûìè êîðîòêîäåéñòâóþùèìè ñèëàìè êòðåõìåðíîé äèïîëüíîé ìîäåëè.Êàê ìû óæå îòìåòèëè, ïðè îáðàáîòêå äàííûõïî òåïëîåìêîñòè íà ïðàêòèêå èñïîëüçóåòñÿ âûðà�æåíèå (10), à íå (5). Èç íàøèõ äàííûõ äëÿ òåï�ëîåìêîñòè âèäíî, ÷òî çàâèñèìîñòü C(L) â äâîéíîìëîãàðè�ìè÷åñêîì ìàñøòàáå íå ÿâëÿåòñÿ ëèíåéíîé(ðèñ. 4). Àïïðîêñèìàöèÿ äàííûõ, âûïîëíåííàÿ íåëè�íåéíûì ìåòîäîì íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ íà îñíîâåâûðàæåíèÿ (10), äàåò çíà÷åíèå êðèòè÷åñêîãî èíäåê�ñà � = �0:115(2) äëÿ ìîäåëè �1 è � = �0:120(2) äëÿìîäåëè �2. Çíà÷åíèå �, ïåðåñ÷èòàííîå äëÿ ìîäåëè�2 ïðè � = 0:692 (äèïîëüíàÿ ìîäåëü) äàåò çíà÷åíèå� = �0:118(2), ÷òî â ïðåäåëàõ ïîãðåøíîñòè ñîâïàäà�åò ñî çíà÷åíèåì, ïîëó÷åííûì ïðè � = 0:706.Èíîãäà êðèòè÷åñêèé èíäåêñ  îïðåäåëÿþò, èñ�ïîëüçóÿ âìåñòî �(T) çíà÷åíèÿ �max. Îïðåäåëåííûåòàêèì îáðàçîì çíà÷åíèÿ èíäåêñà  äëÿ ìîäåëåé �1è �2 ðàâíû ñîîòâåòñòâåííî 1.379(1) è 1.366(1).Ïî íàøèì äàííûì èìååòñÿ âîçìîæíîñòü îïðåäå�ëèòü è çíà÷åíèÿ êðèòè÷åñêîãî èíäåêñà Ôèøåðà �.Èñïîëüçóÿ ñâÿçü ìåæäó âîñïðèèì÷èâîñòüþ � è ðà�äèóñîì êîððåëÿöèè � [16℄,� / �=� ; (14)à òàêæå ñîîòíîøåíèå ìåæäó êðèòè÷åñêèìè èíäåêñà�ìè � = 2� =�, ïîëó÷èìln(�=�2) = C � � ln �; (15)ãäå C � íåêîòîðàÿ êîíñòàíòà.Äëÿ ñèñòåì ñ êîíå÷íûìè ðàçìåðàìè � = L ïðèT = T, òàêèì îáðàçîì, èìååìln(�=L2) = C � � lnL: (16)Çàâèñèìîñòü �=L2 îò L äëÿ ìîäåëè �1 ïðåäñòàâëå�íà íà ðèñ. 5. Çíà÷åíèå èíäåêñà Ôèøåðà � ïî ýòèìäàííûì ðàâíî � = 0:045(5). Êàê âèäíî èç ðèñ. 5,1540
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòè íàìàãíè÷åííîñòè (à) è âîñïðèèì÷èâîñòè (á) îò ëèíåéíûõ ðàçìåðîâ ñèñòåìû äëÿ ìîäåëè �1ïðè T = T: à � �=� = 0:50808, � = 0:35870; á � =� = 1:97164,  = 1:39198C=kB
L8 10 16 2012 14 24 28 322.252.502.753.00

�èñ. 4. Çàâèñèìîñòü òåïëîåìêîñòè îò ëèíåéíûõðàçìåðîâ ñèñòåìû äëÿ ìîäåëè �1 ïðè T = T;�=� = �0:16347, � = �0:11540ïîëó÷åííûå äàííûå íå îòêëîíÿþòñÿ îò ïðÿìîé ïðèìàëûõ çíà÷åíèÿõ L, ÷òî ÷àñòî íàáëþäàåòñÿ â äðó�ãèõ ðàáîòàõ [16℄. Âîçìîæíî, äëÿ ðàäèóñà êîððåëÿ�öèè � è âîñïðèèì÷èâîñòè � àñèìïòîòè÷åñêèé êðè�òè÷åñêèé ðåæèì äîñòèãàåòñÿ óæå ïðè L � 8. Ïî�ëó÷åííîå íàìè çíà÷åíèå � íåïëîõî ñîãëàñóåòñÿ ñäàííûìè, ïîëó÷åííûìè êàê íà îñíîâå òåîðèè ïî�ëÿ, � � 0:033�0.038 [3; 4℄, òàê è ìåòîäàìè ÌÊ,� � 0:027 [6; 16℄. Äëÿ ìîäåëè �2 íàìè íàéäåíî çíà�÷åíèå � = 0:048(5), ÷òî â ïðåäåëàõ ïîãðåøíîñòè ñîâ�ïàäàåò ñî çíà÷åíèåì äëÿ ìîäåëè �1.7. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÍàøè äàííûå, ïîëó÷åííûå íà îñíîâå îäíîêëàñ-òåðíîãî àëãîðèòìà Âóëü�à ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëîïðè èññëåäîâàíèè ñëîæíûõ ìîäåëåé ðåàëüíîãî ãàäî�ëèíèÿ, ñâèäåòåëüñòâóþò î âûñîêîé ý��åêòèâíîñòèäàííîãî àëãîðèòìà. Èñïîëüçîâàíèå ýòîãî àëãîðèòìà

0.0120.0130.014 148 10 12 16 20 24 28 32
�=L2

L�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü �=L2 îò ëèíåéíûõ ðàçìåðîâñèñòåìû äëÿ ìîäåëè �1 ïðè T = T; � = 0:04514âáëèçè êðèòè÷åñêîé òî÷êè ïîçâîëÿåò ïî êðàéíåé ìå�ðå íà ïîðÿäîê óìåíüøèòü âðåìåíà ñ÷åòà ïî ñðàâíå�íèþ ñ êëàññè÷åñêèì îäíîñïèíîâûì àëãîðèòìîì Ìåò�ðîïîëèñà ïðè ñîõðàíåíèè òîé æå òî÷íîñòè ðåçóëü�òàòîâ. Ýòî îñîáåííî âàæíî ïðè èçó÷åíèè ñëîæíûõìîäåëåé, â êîòîðûõ êðîññîâåðíûå ý��åêòû îáíàðó�æèâàþòñÿ ëèøü ïðè äîñòèæåíèè çíà÷èòåëüíîé ñòà�òèñòèêè è âûñîêîé òî÷íîñòè ðåçóëüòàòîâ.Îáðàòèì âíèìàíèå è íà òî, ÷òî ó÷èòûâàåìûåâ ìîäåëè �2 èçîòðîïíûå äèïîëü-äèïîëüíûå âçàè�ìîäåéñòâèÿ ÿâëÿþòñÿ ëèøü ñëàáûì âîçìóùàþùèì�àêòîðîì íà �îíå ñèëüíûõ îáìåííûõ âçàèìîäåé�ñòâèé. Èññëåäîâàíèÿ âëèÿíèÿ òàêèõ ñèë íà õàðàê�òåð êðèòè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ ïðè îäíîâðåìåííîì ó÷å�òå äðóãîãî ñëàáîãî âîçìóùàþùåãî �àêòîðà � îä�íîîñíîé àíèçîòðîïèè � ðàíåå êëàñòåðíûìè àëãî�ðèòìàìè ìåòîäà ÌÊ íå ïðîâîäèëèñü. �àáîòîñïîñîá�íîñòü, ý��åêòèâíîñòü è ðàçðåøàþùàÿ ñïîñîáíîñòüêëàñòåðíûõ àëãîðèòìîâ â âûÿâëåíèè òàêèõ �àêòî�ðîâ íå áûëè èçó÷åíû. Ïî ýòîé ïðè÷èíå è äëÿ ñðàâ�íåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ñ äàííûìè, ïîëó÷åííûìè ñ èñ�ïîëüçîâàíèåì êëàññè÷åñêèõ àëãîðèòìîâ, âñå ýêñïå�ðèìåíòû ïðîâîäèëèñü ïðè ñòðîãîì ñîáëþäåíèè åäè�íîé ìåòîäèêè. Îñîáåííîñòè, êîòîðûå ïðîÿâëÿëèñüïðè èññëåäîâàíèè ìîäåëè �2, õàðàêòåðèçóþò è çíà�1541
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