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双模随机交错晶场中最近邻弱交换

相互作用对重入现象的影响*
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【摘要】 利用有效场理论研究了双模随机交错晶场中混合自旋Blume-Capel模型纳米管系统的重入现象,发现了

系统的重入现象与晶场取值概率、晶场强度和外壳层与内壳层格点间最近邻交换相互作用的关系.结果表明:取值

概率、交换相互作用、晶场强度和温度等诸多因素相互竞争,使系统表现出丰富的磁化现象:正(负)晶场较弱时,系

统只发生二级相变;随着正(负)晶场增强,系统的二级相变消失,呈现一级相变;一定条件下,系统会出现重入

现象.
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【Abstract】 ThereentrantphenomenonofhybridspinBlume-Capelnanotubesysteminabimodalrandomstaggered

crystalfieldisstudiedbyusingtheeffectivefieldtheory.Theresultsshowthatthesystemexhibitsabundant

magnetizationduetothecompetitionamongvariousfactors,suchasvalueprobability,exchangeinteraction,crystal

fieldstrengthandtemperature.Withtheenhancementofthepositive(negative)crystalfield,thesecond-order

phasetransitiondisappearedandthefirst-orderphasetransitionappeared.Undercertainconditions,thesystemwill

presentthereentrantphenomenon.
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1 引  言

在1966年,Blume和Capel创建了新的物理模

型,被命名为Blume-Capel模型[1,2],简称BC模型.
多种晶格上BC模型的磁化性质、热力学性质和相

图被研究.然而最近几年来,磁性纳米材料逐渐成为

科学研究的一个焦点.Zaim等人研究了外磁场满足

三模分布时纳米管上Ising模型的磁化性质、热力

学性质和相图[3],结果显示纳米管外壳层和内壳层

自旋间交换相互作用强度和外磁场影响系统的磁化

强度、热力学性质及相变.Osman等人分别讨论了

纳米管中单自旋系统和混合自旋系统的磁化强度、
磁化率、热力学性质和相图[4-6],研究了晶场强度对

系统磁化性质的影响,发现系统存在一级相变和二

级相变.T.Kaneyoshi讨论了纳米管中磁化率随温

度的变化[7],发现最近邻自旋间交换相互作用会影

响系统的磁化率.文献[8]结果显示双模随机晶场中

BC模型的磁化强度和相变性质,发现了系统的磁

化强度与温度和随机晶场的关系,结果表明系统在

稀释晶场、交错晶场和同向晶场中会表现出不同的

磁学性质和相变行为.文献[9]讨论了纳米管上

BEG模型的热力学和相变性质,研究发现系统存在

三临界点.文献[10]研究了稀释晶场作用下纳米管

中BC模型的磁化性质,结果表明,稀释晶场作用下

系统的内能、比热和自由能呈现出不同的磁学性质.
文献[11]利用基于密度泛函理论的第一性原理方法

研究了稀土金属La 吸附掺杂BN纳米管的储氢性

能.据我们所知,迄今人们还没有研究外壳层与内壳

层格点间最近邻交换相互作用和双模随机交错晶场

对纳米管系统重入现象的影响.本文利用有效场理

论对纳米管上混合自旋BC模型中重入现象与晶场

取值概率、最近邻交换相互作用和晶场强度的关系

进行了研究,给出了磁化强度随温度的变化曲线.

2 模型和方法

无限长纳米管由内壳层和外壳层两部分组成,见
图1.图1(a)为纳米管的立体示意图,图1(b)给出其

横截面示意图.为了更清晰地显示不同格点上具有相

同配位数的磁性原子,用圆圈、方块和三角形分别代

表配位数为5、6和7的磁性原子.外壳层每个磁性原

子的自旋为1,内壳层每个磁性原子的自旋为1/2.图
中原子间的连线代表最近邻磁性原子之间存在交换

相互作用,它们的大小分别为J1、J2 和J.

图1 纳米管示意图.(a)立体图,(b)截面图,圆圈和方

块代表外壳层磁性原子,三角代表内壳层磁性原子,实线

表示最近邻自旋间的交换相互作用.

Fig.1  Theschematic pictures of nanotube: (a)

perspectiveviewofthecylindricalnanotube,(b)itscross

section.Thecirclesandsquaresrespectivelyrepresent

magneticatomsatthesurfaceshell.Thetrianglesare

magneticatomsconstitutingthecoreshell.Thebonds

connectingthe magneticatomsrepresentthenearest-

neighborexchangeinteractions.

纳米管上BC模型的哈密顿量可表述为

H =-J1∑
<ij>

SiSj -J2∑
<kl>

Skσl -

J∑
<mn>

σmσn -∑
i
DiS2

i (1)

其中S=-1;σ=±1/2.J1 代表外壳层最近邻自旋

间的交换相互作用,J 代表内壳层最近邻自旋间的

交换相互作用,J2 代表外壳层和最近邻的内壳层自

旋间的交换相互作用,Di 代表作用在格点i上的随

机晶场,它们都满足双模随机交错晶场分布

P Di  =pδ Di-D  + 1-p  δ Di-αD  ,
(2)

其中p(0≤p≤1)表示随机晶场取值为D 的概

率,1-p 代表示稀释晶场取值为αD 的概率,α(-1
≤α<0)为一无量纲参数,代表晶场强度的比值.
当p=1或0时,含双模随机交错晶场的BC模型退

化为含恒定晶场的BC模型.
利用有效场理论[12-14]可以得到外壳层格点自

旋磁化强度m1 和m2,内壳层格点自旋磁化强度m
的自洽方程:

m1= m2
2coshJ1 �  +m2sinhJ1 �  +1-m2

2  2×
m2
1coshJ1 �  +m1sinhJ1 �  +1-m2

1  2×

cosh
J2

2
�  +2mcsinh

J2

2
�  




 




 F x  x=0,

(3a)
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m2= m2
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mc = m2
2coshJ2 �  +m2sinhJ2 �  +1-m2
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(3c)
其中函数F(x)定义为

F(x)=∫P(D1)f(x,D)dDi=     

pf(x,D)+(1-p)f(x,αD), (4)

f x  =
1
2tanh

β
2 x+h  



 




 , (5)

函数f(x,D)的表达式为

f x,Di  =
2sinhβx+h    

2coshβx+h    +e-βDi
, (6)

其中β=1/kBT,T 是绝对温度,kB 是玻尔兹曼常

数.另外,为了整体上描述系统的磁化性质可引入平

均磁化强度[15],它的定义为

MT =
1
18
(6m1+6m2+6mc)=

1
3
(m1+m2+mc)

(7)

3 结果与讨论

为不失一般性,令晶场强度 D 和等效温度kB

以J 为单位,通过求解方程(3),给出了外壳层与内

壳层格点间最近邻交换相互作用和晶场作用下系统

格点磁化强度随温度的变化曲线.
3.1 J2/J=0.001,系统的重入现象

图2为晶场取值概率p=0,外壳层与内壳层格

点间最近邻交换相互作用J2/J=0.001时,系统格

点磁化强度随温度的变化曲线.研究发现若外壳层

与内壳层格点间最近邻交换相互作用比较弱时,一
定条件下,系统会呈现重入现象.从图2(b)~(c)可
以看出,系统同时具有两个铁磁———顺磁二级相变

温度,但重入现象不明显.研究过程我们发现,系统

出现重入现象,要求的晶场强度精确度比较高.即

3.7297≤D/J≤3.7307,系统才会表现出重入现

象.随着正晶场强度的增强,系统的重入现象和二级

相变逐渐消失,系统只呈现一级相变,见图2(d),说
明正晶场对系统重入现象影响比较明显.由于双模

随 机 交 错 晶 场 分 布 的 影 响,当 晶 场 参 数 满 足

-1.86535≤D/J≤-1.86482时,系统也表现出重

入现象.通过对比文献[5]发现,外壳层与内壳层格

点间最近邻交换相互作用显著影响系统重入现象.

图2 晶场概率p =0,J2/J =0.001时,系统磁化强度随温度的变化曲线.

Fig.2 Thetemperaturedependenceofthemagnetizationispresented,whenp =0,J2/J =0.001.
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  为了研究晶场取值概率对系统重入现象的影

响,我们给出了p=0.2时,系统格点磁化强度随温

度的变化曲线,如图3所示.从图中可以看出,当正

晶场强度较弱时,系统仅表现出二级相变,如图3
(a).研究发现,当D/J=5.30402时,系统开始出现

重人现象并呈现一级相变,然而二级相变消失.当晶

场强 度 参 数 取 值 范 围 为 5.30402 ≤ D/J ≤
5.61348,-2.64402≤D/J≤-2.56535,系统都会

出现重入现象.对比图3与图2发现,晶场取值概

率,对系统重入现象的影响比较大.图3呈现出的重

入现象要比图2明显.结合文献[8]表明,晶场取值

概率也影响系统的重入现象.

图3 晶场概率p =0.2,J2/J =0.001时,系统磁化强度随温度的变化曲线.
Fig.3 Thetemperaturedependenceofthemagnetizationispresented,whenp =0.2,J2/J =0.001.

3.2 J2/J=0.01,系统的重入现象

为了进一步研究外壳层与内壳层格点间最近邻

交换相互作用对系统重入现象的影响,我们给出了

J2/J=0.01时,系统格点磁化强度随温度的变化曲

线,如图4和图5所示.

(图4 晶场概率p =0,J2/J =0.01时,系统磁化强度随温度的变化曲线.
Fig.4 Thetemperaturedependenceofthemagnetizationispresented,whenp =0,J2/J =0.01.
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图5 晶场概率p =0.2,J2/J =0.01时,系统磁化强度随温度的变化曲线.
Fig.5 Thetemperaturedependenceofthemagnetizationispresented,whenp =0.2,J2/J =0.01.

  图4为晶场取值概率p=0,外壳层与内壳层格

点间最近邻交换相互作用J2/J=0.01时,系统格

点磁化强度随温度的变化曲线.经研究发现,图4呈

现出与图2相似的重入现象.当3.73≤D/J ≤
3.7309,-1.86549≤D/J≤-1.86498时,系统出

现重入现象,但是重入不明显.随着晶场强度增强,
系统的重入现象逐渐消失.

图5为晶场取值概率p=0.2,外壳层与内壳层

格点间最近邻交换相互作用J2/J=0.01时,系统

格点磁化强度随温度的变化曲线.经研究发现,图5
呈现出与图3相似的重入现象.当5.33491≤D/J
≤5.61415,-2.64439≤D/J≤-2.57781时,系
统出现重入现象.随着晶场强度增强,系统的二级相

变和重入现象逐渐消失,如图5(b)~(d).然而,从

图5(b)可以发现,内壳层磁化强度mc 也表现出微

弱的重入现象.结合文献[3]中相图研究结果显示,
交换相互作用影响系统重入现象.

4 结论

本文利用有效场理论研究了双模随机交错晶场

作用下spin-1和spin-1/2混合自旋BC模型的重入

现象.结果表明,系统的重入现象与交错晶场的取值

概率p、晶场强度D 以及外壳层与内壳层格点间最

近邻交换相互作用密切相关.P、D 和J2/J 等诸多

因素相互竞争,使系统表现出比恒定晶场作用的BC
模型更为丰富的磁化现象:系统格点的磁化强度随

温度的变化曲线呈现重入现象;P、D 和J2/J 会影

响系统的一级相变和二级相变.
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