ИСПОЛЬЗОВАНИЕ СПИНОВЫХ КОРРЕЛЯЦИЙ 

ДЛЯ УЛУЧШЕНИЯ ТОЧНОСТИ ПРИБЛИЖЕННЫХ РЕШЕНИЙ МОДЕЛИ ИЗИНГА 
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Рассмотрим модель Изинга на плоской квадратной решетке в отсутствии внешнего поля. Введем функции 
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 следующим образом:
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где 
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 - среднее значение произведения спина  и двух различных спинов из его первой координационной сферы, 
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 - среднее значение произведения трех попарно различных спинов из первой координационной сферы,  - спонтанная намагниченность. Эти функции (которые в дальнейшем будем называть «коррелянты») можно рассматривать как меру коррелированности значений некоторого спина в решетке и двух его соседей (
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) или же трех спинов, соседних к одному узлу (). Для квадратной решетки эти функции, согласно [2], равны
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где 
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. Соотношения (1) и (2) позволяют найти 
 и 
 если известна спонтанная намагниченность как функция температуры 
 (точнее, обратная функция 
. Однако эти же соотношения можно использовать в «обратном направлении» - если из каких-либо соображений найдены выражения для коррелянтов  и 
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 как функции спонтанной намагниченности, то из (1) и (2) можно найти спонтанную намагниченность как функцию температуры.

Для модели Изинга на квадратной решетке в отсутствии внешнего поля известно точное решение, полученное Онзагером и Янгом [1]:
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откуда 
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x

8

1

1

/

1

-

+

=



Используя это решение, из (1) и (2) получим точные значения коррелянтов 
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 и 
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 для квадратной решетки в отсутствии внешнего поля. 

Пусть теперь есть некоторое приближенное решение для модели Изинга на квадратной решетке, определяющее приближенное значение спонтанной намагниченности 
[image: image37.wmf]M


 как функцию температурного параметра 
. Представ это решение в виде 
 и используя его в (1) и (2) можно получить приближенные значения спиновых коррелянтов  и 
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 соответствующих данному решению. (Мы полагаем, что

 является функцией 
[image: image47.wmf]2

M


, поскольку при отсутствии внешнего поля гамильтониан модели Изинга симметричен относительно одновременного изменения знаков всех спинов. Поэтому, если в приближенном решении учитывается это обстоятельство, каждому значению параметра 
 соответствует два значения спонтанной намагниченности: +
 и -
, а значит 
 является четной функцией 
[image: image57.wmf]M


.) В приближенных методах обычно недооценивается влияние корреляций и поэтому мы ожидаем, что значения  и 
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 будут меньше точных значений, вычисленных по (3). В частности, значения этих функций при 
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 должны быть меньше соответствующих точных значений. Как видно из (1) и (2),  и 
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 являются монотонно возрастающими функциями 
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. Поэтому, чем меньше значения  и 
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, тем меньше критическое значение температурного параметра 
[image: image69.wmf]K
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. То есть, оценка температуры Кюри  в приближенных решениях оказывается завышенной именно по причине недооценки спиновых корреляций.

Значение функции 
[image: image73.wmf])
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 при 
 определяет критическое значение температурного параметра 
 то есть температуру Кюри, а критический показатель температурной зависимости спонтанной намагниченности определяется разложением этой функции в ряд по степеням 
 – если первый ненулевой член такого разложения имеет порядок 
, критический показатель равен .
Построим для приближенных коррелянтов отношение его значения к точному - 
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 и 
. Расчет показывает, что за исключением области вблизи 
, эти отношения близки к некоторым постоянным значениям, всегда меньшим единицы. Такое поведение этих функций наводит на мысль о возможности улучшения приближенных методов расчета спонтанной намагниченности путем модификации соответствующих коррелянтов. А именно, вычислив в некотором приближении, например, коррелянт 
, умножим его на некоторую константу 
. Полученный таким образом коррелянт будем называть модифицированным. Подставим теперь модифицированный коррелянт в формулу (2) и решим полученное уравнение относительно 
. Это решение и есть модифицированная спонтанная намагниченность как функция температуры. То есть, модифицированная спонтанная намагниченность как функция температурного параметра  находится, согласно (2), из условия
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где 
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Значение константы 
[image: image102.wmf]A


 ограничено условием однозначности модифицированной спонтанной намагниченности как функции температуры. Для малых значений 
 разложим правую часть (4) до первого порядка по 
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Поскольку 
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 монотонно возрастающая функция 
, коэффициент при 
[image: image113.wmf]2

M

 в этом выражении не может быть отрицательным, то есть
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Из этого выражения видно, что если 
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, то есть приближенный метод, из которого находится функция 
 приводит к классическому критическому показателю температурной зависимости спонтанной намагниченности, его можно нетривиально модифицировать описанным выше способом, выбрав максимально возможное значение параметра 
. Модифицированное критическое значение температурного параметра 
 находится из условия 
, а разложение в правой части (5) начинается с членов порядка , что приводит к уменьшению критического показателя с ½ до ¼.

Аналогичным образом можно использовать для модифицирования и коррелянт 
[image: image128.wmf])
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, умножая его на постоянную 
, где .

Рассмотрим в качестве примера приближение Бете [1]. Приближение Бете можно рассматривать как своего рода ренормгрупповое преобразование от единичного узла решетки с координационным числом 
[image: image134.wmf]q


 к димеру на той же решетке. То есть, рассмотрим кластер, состоящий из одного атома, находящегося в кристаллическом поле . Средняя намагниченность этого атома равна

[image: image138.wmf])

th(

)

(

1

1

1

h

h

K

h

m

ex

+

=

                                                 (6)

Кроме того, рассмотрим кластер из двух соседних атомов (димер), находящихся в кристаллическом поле 
[image: image140.wmf]h
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. Средняя намагниченность атома такого кластера 
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Намагниченность в приближении Бете находится приравниванием правых частей (6) и (7)
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при дополнительном условии 
[image: image145.wmf]q
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Для приближения Бете при 
[image: image146.wmf]4
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 и 
 нетрудно вычислить 
, 
, 
 и 
. Используя эти значения, найдем модифицированное значение 
, что ближе к получаемому из (3) точному значению 
, чем значение 
, которое дает не модифицированный метод Бете. Если же использовать для модификации коррелянт 
, модифицированное значение , что еще ближе к точному значению. 


Используя спиновые средние  можно построить выражения для коррелянтов 
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 и 
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 для решетки с координационным числом 
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 (шестиугольная решетка):

[image: image172.wmf]M

y

y

M

K

K

K

K

K

K

M

R

2

3

2

1

2

1

1

3

th

th

3

)

3

th

(th

th

3

th

4

)

(

-

÷

÷

ø

ö

ç

ç

è

æ

-

-

=

-

-

+

-

=


и


[image: image174.wmf]M
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где 
[image: image176.wmf]K
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. Для модели Изинга на этой решетке не найдено точное решение, хотя известно [1], что критическое значение температурного параметра 
, а приближение Бете дает значение 
, что меньше точного значения, как и для квадратной решетки. Построив процедуру модификации приближения Бете тем же способом, что и для квадратной решетки найдем модифицированное по коррелянту 
 значение 
, а модификация по коррелянту 
 дает , что заметно ближе к точному значению, чем не модифицированное приближение Бете. 
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