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В статье проведено компьютерное моделирование поверхностного фазового перехода в полуогра-
ниченных антиферромагнитных системах под влиянием внешнего магнитного поля. Рассмотрены
случаи различных значений поверхностного обменного интеграла, а также обменного интеграла
взаимодействия поверхностных спинов с первым подповерхностным слоем. Показано, что для по-
верхностного фазового перехода, как и для объемного перехода, температура Нееля убывает с ро-
стом напряженности магнитного поля по квадратичному закону. Скорость убывания температуры
перехода определяется отношением обменных интегралов на поверхности и в объеме системы. Для
каждого отношения обменных интегралов существует предельное значение напряженности маг-
нитного поля, выше которого поверхность системы не переходит в антиферромагнитную фазу. При
этом предельное значение магнитного поля для поверхностного перехода не ниже аналогичного
значения для основного объема системы. Вследствие этого возможно существование интервала
значений напряженности магнитного поля, в котором возможно антиферромагнитное упорядочи-
вание спинов только в тонком приповерхностном слое. Трикритическая точка на фазовой диаграм-
ме системы наблюдается при одном и том же значении отношения обменных интегралов независи-
мо от напряженности магнитного поля. Трикритическая температура также убывает по квадратич-
ному закону с ростом напряженности магнитного поля.
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1. ВВЕДЕНИЕ
Внешнее магнитное поле оказывает суще-

ственное влияние на фазовый переход в антифер-
ромагнетиках. Одним из наблюдаемых эффектов
является снижение температуры Нееля при уве-
личении внешнего магнитного поля. Впервые в
грубом приближении кривая зависимости темпе-
ратуры Нееля для двумерной и трехмерной моде-
лей Изинга была получена в работе [1]. Авторы
показали, что зависимость носит квадратичный
характер. В статье [2] было получено аналитиче-
ское выражение, описывающее поведение темпе-
ратуры Нееля TN в слабом магнитном поле H:

Для сильных магнитных полей зависимость на-
пряженности магнитного поля от температуры
фазового перехода была вычислена в работе [3]:

Уточненные результаты для поведения темпера-
туры Нееля вблизи значения H = 0 были получе-
ны [4]:

В этой же работе для восприимчивости было най-
дено выражение:

На основе результатов компьютерного моделиро-
вания [5–8] была построена фазовая диаграмма
антиферромагнитной модели Изинга в магнит-
ном поле (рис. 1).

Фазовая диаграмма антиферромагнитной си-
стемы в магнитном поле. AFM – область анти-
ферромагнитной фазы.
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Для полуограниченных систем наличие сво-
бодной поверхности приводит к изменению фа-
зовой диаграммы. Температура упорядочивания
спинов на свободной поверхности может отли-
чаться от температуры Нееля для основного объ-
ема системы. Это смещение обусловлено двумя
факторами. Прежде всего, на поверхности спин
имеет меньшее количество соседей, что приводит
к уменьшению энергии, необходимой для опро-
кидывания спина. С другой стороны, величина
обменного взаимодействия между поверхност-
ными спинами может отличаться от обменного
взаимодействия в объеме системы, что также ска-
зывается на энергии, необходимой для перевора-
чивания спина. В результате в системе может на-
блюдаться поверхностный фазовый переход, тем-
пература которого TS превышает температуру
Нееля TN [9–11]. При температуре TS система пе-
реходит из полностью неупорядоченной фазы в
поверхностно-упорядоченную объемно-неупо-
рядоченную фазу. Поверхностный фазовый пере-
ход в антиферромагнитных системах был иссле-
дован в рамках теоретико-полевого подхода [12–14]
и методом компьютерного моделирования [15–17].
В этих работах показано, что параметром, опреде-
ляющим температуру поверхностного фазового
перехода, является отношение обменного инте-
грала JS взаимодействия поверхностных спинов к
обменному интегралу JB взаимодействия спинов
в объеме системы R = JS/JB. Поверхностный фа-
зовый переход наблюдается при R > 1.55. При зна-
чении RS = 1.55 на фазовой диаграмме расположе-
на трикритическая точка, фазовый переход в ко-
торой получил название специального. В работах
[16, 17] показано, что на вид фазовой диаграммы
может оказывать влияние учет отличия обменно-
го интеграла JSB взаимодействия поверхностного
слоя с первым подповерхностным слоем спинов.

В ряде работ экспериментально [18, 19] и на осно-
ве расчетов из первых принципов [20, 21] показа-
но, что значение JSB может отличаться как от JS,
так и от JB, при этом выполняется неравенство
JB ≤ JSB ≤ JS. Увеличение JSB приводит к смещению
положения трикритической точки, в частности,
при JSB = JS специальный переход происходит при
RS = 1.3.

Как было показано выше внешнее магнитное
поле оказывает существенное влияние на фазо-
вые переходы в бесконечных антиферромагнит-
ных системах. Однако влияние магнитного поля
на поверхностный фазовый переход в полуогра-
ниченных антиферромагнитных системах остается
неисследованным. Целью данной статьи является
исследование поверхностного фазового перехода
в полуограниченной антиферромагнитной моде-
ли Изинга в магнитном поле методом компью-
терного моделирования.

2. ОПИСАНИЕ СИСТЕМЫ

Свободная энергия полуограниченной анти-
ферромагнитной модели Изинга с учетом отли-
чия величины обменного интеграла для поверх-
ностных спинов и магнитного поля имеет вид:

Здесь Si – значения спина в i-ом узле (+1/2 или
‒1/2), H0 – напряженность внешнего магнитного
поля, μ – магнетон Бора, JB – объемный обмен-
ный интеграл, JS – поверхностный обменный ин-
теграл, JSB – обменный интеграл взаимодействия
поверхностных спинов с первым подповерхност-
ным слоем. В первых трех слагаемых суммирова-
ние осуществляется только по парам ближайших
соседних спинов. В первом слагаемом свободной
энергии вычисляется сумма только по парам спи-
нов, расположенным в объеме системы. Во вто-
ром слагаемом суммируются только пары спи-
нов, расположенных на поверхности системы.
В третьем слагаемом производится суммирова-
ние по парам спинов, одни из которых располо-
жен на поверхности системы, а втором в первом
подповерхностном слое. Для удобства компью-
терного моделирования будем рассматривать при-
веденные величины:

В этом случае температура T также будет приве-
денной безразмерной величиной и измеряться в

0 .

B i j S i j
B S

SB i j i
SB

F J S S J S S
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Рис. 1. Фазовая диаграмма антиферромагнитной си-
стемы в магнитном поле. AFM – область антиферро-
магнитной фазы.
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единицах JB/k, где k – постоянная Больцмана.
Свободная энергия системы примет вид:

Компьютерное моделирование осуществля-
лось для трехмерной антиферромагнитной моде-
ли Изинга с простой кубической решеткой. Ис-
пользовался алгоритм Метрополиса. Решетка
имела линейные размеры L × L × 2L. Свободная
поверхность определялась уравнением z = 0, спины
системы располагались в полупространстве z ≥ 0.
Использовались циклические граничные усло-
вия. Для плоскости z = 2L соседней считалась
плоскость z = L.

Для исследования процессов упорядочивания
антиферромагнитной системы было использова-
но два параметра порядка. Первый параметр по-
рядка m описывает объемное антиферромагнит-
ное упорядочение и вычисляется как шахматная
намагниченность спинов в основном объеме си-
стемы. Второй параметр порядка mS описывает
поверхностное упорядочивание и вычисляется
как шахматная намагниченность на свободной
поверхности системы.

Для определения температуры фазового пере-
хода использовалась теория конечноразмерного
скейлинга [22]. Для систем с различным линей-
ным размером L вычислялась зависимость кум-
мулянтов Биндера четвертого порядка от темпе-
ратуры Т [22]:

Угловыми скобками обозначено термодинамиче-
ское усреднение по различным состояниям си-
стемы. Как следует из теории конечноразмерного
скейлинга [22] значение куммулянтов Биндера в
точке фазового перехода не зависит от размера
система.

Таким образом, температура фазового перехо-
да может быть найдена как точка пересечения
графиков зависимости куммулянтов Биндера от
температуры для систем различного размера.
На основе зависимостей U от T определялась тем-
пература Нееля TN. Исходя из графиков зависи-
мости US от T определялась температура поверх-
ностного фазового перехода TS.

3. РЕЗУЛЬТАТЫ КОМПЬЮТЕРНОГО 
МОДЕЛИРОВАНИЯ

Компьютерное моделирование проводилось
для систем с линейными размерами от L = 20 до
L = 36 с шагом ΔL = 4. Количество шагов Монте-
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Карло на спин равнялось 8 × 105. Отношение об-
менных интегралов R = JS/JB изменялось от R = 1.0
до R = 2.0 с шагом ΔR = 0.1. Для второго отноше-
ния обменных интегралов R1 = JS/JSB рассматри-
вались два предельных значения R1 = 1.0 и R1 = R.
Значение приведенной напряженности магнит-
ного поля изменялось от H = 0.0 до H = 4.0 с шагом
ΔH = 0.5. Для каждого набора значений (R, R1, H)
определялась величина температуры Нееля TN и
температуры поверхностного фазового перехода TS.

Результаты компьютерного эксперимента по-
казали, что для температуры поверхностного фа-
зового перехода, как и для температуры Нееля,
наблюдается квадратичная зависимость от на-
пряженности внешнего магнитного поля. Для
случая, когда второе отношение обменных инте-
гралов R1 = 1.0 трикритическая точка на фазовой
диаграмме системы наблюдается при R = 1.55 для
всех значений напряженности внешнего магнит-
ного поля. Откуда следует, что при R ≤ 1.55 темпе-
ратура поверхностного фазового перехода совпа-
дает с температурой Нееля. Во втором предель-
ном случае положение трикритической точки
остается неизменным при R = 1.3 для всех значе-
ний напряженности магнитного поля H. Отсюда
можно сделать вывод о не влиянии магнитного
поля на общий вид фазовой диаграммы системы
и положение трикритической точки. Графики за-
висимости температуры поверхностного фазово-
го перехода от напряженности магнитного поля
при различных отношениях обменного интеграла
представлены на рис. 2 (R1 = 1) и 3 (R1 = R) (рис. 2).

Зависимость температуры поверхностного фа-
зового перехода при R > 1.55 от напряженности

Рис. 2. Графики зависимости температуры поверх-
ностного фазового перехода от отношения обменных
интегралов R = JS/JB при R1 = R = JS/JsB = 1.
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магнитного поля может быть выражена с помо-
щью формулы:

где HS(R, R1) – предельное значение напряженно-
сти магнитного поля, выше которого поверхность
системы не переходит в антиферромагнитное со-
стояние, T0(R, R1) – температура фазового пере-
хода при нулевом магнитном поле (рис. 3).

Зависимости T0(R, R1) от R при R1 = 1 и R1 = R
приведены на рис. 4.

Из результатов компьютерного эксперимента
были получены зависимости предельной напря-
женности магнитного поля от соотношения об-
менных интегралов R:

2
1 0 1 1( ) ( ), , , 1 – ( ( , ),( ))S SHT R R T R R H H R R=

Для объемного фазового перехода H0 = 4.0.
Следует отметить, что HS может принимать зна-
чения выше H0. Следовательно существует интер-
вал значений напряженности магнитного поля,
при которых антиферромагнитная фаза возмож-
на только в приповерхностном слое, в объеме же
системы она не реализуется.

4. ВЫВОДЫ

Из результатов, полученных в статье, можно
сделать вывод о том, что магнитное поле оказыва-
ет такое же влияние на поверхностный фазовый
переход в полуограниченных антиферромагнит-
ных системах, как и на обычный переход в не-
ограниченных системах. Температура поверх-
ностного фазового перехода TS убывает с ростом
напряженности магнитного поля по квадратич-
ному закону. При этом скорость убывания TS за-
висит от отношения обменных интегралов R =
= JS/JB и R1 = JSB/JB. Для каждого значения R и R1
существует предельное значение напряженности
магнитного поля HS, при котором температура
поверхностного антиферромагнитного перехода
становиться нулевой. При напряженности маг-
нитного поля выше HS поверхностный антифер-
ромагнитный фазовый переход невозможен.
Следует отметить, что выполняется неравенство
H0 ≤ HS, где H0 – предельное значение магнитного
поля для основного объема системы. В системах с
JSB/JB = 1 и JS/JB > 1.55 или JSB/JB = JS/JB > 1.55 не-
равенство становиться строгим H0 < HS. В этом
случае в интервале значений H0 < H < HS в системе
возможна антиферромагнитная фаза только на
поверхности системы. Так при R = 2.0 и R1 = 2.0
предельные значения напряженности магнитно-
го поля H0 = 4.0 и HS = 6.085. То есть HS превыша-
ет H0 в 1.52 раза, значит интервал напряженности
магнитного поля с исключительно поверхност-
ным антиферромагнитным фазовым переходом
может быть достаточно широким.

Эффект снижения температуры поверхност-
ного фазового перехода в антиферромагнетиках
под действием внешнего магнитного поля экспе-
риментально исследовался в ряде работ. При этом
постановка эксперимента состояла в наблюдении
поверхностного фазового перехода под действи-
ем магнитного поля, направленного вдоль оси
легкого намагничивания. Образец при фиксиро-
ванной температуре помещался во внешнее маг-
нитное поле, напряженность которого увеличи-
валась. При определенном значении напряжен-

1

1

1( , 1) , ( 1.55),
0.592 0.05

1( , ) , ( 1.3).
0.127 0.05
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Рис. 3. Графики зависимости температуры поверх-
ностного фазового перехода от отношения обменных
интегралов R = JS/JB при R1 = JS/JsB = R.
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Рис. 4. Графики зависимости температуры поверх-
ностного фазового перехода при нулевом магнитном
поле T0(R, R1) от R при R1 = 1 и R1 = R.
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ности магнитного поля происходил фазовый
переход.

Данное явление может быть объяснено сниже-
нием температуры поверхностного фазового пе-
рехода во внешнем магнитном поле, описанном в
данной статье. Описанный эффект наблюдался
для La0.73Ca0.27MnO3 [23], MnF2 [24], сверхрешет-
ке Fe/Cr(211) [25, 26].
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Investigation of Magnetic Field Influence on Surface Phase Transition
in Antiferromagnetics by Computer Simulation
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bSiberian State Automobile and Highway University (SibADI), Omsk, 644080 Russia
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In the article computer modeling of surface phase transition in semi-infinite antiferromagnetic systems under
the influence of external magnetic field is carried out. Cases of different values for surface exchange integral
and exchange integral for interaction between surface spines and the first subsurface layer are considered. For
surface phase transition, as for bulk transition, the Neel temperature decreases with increasing magnetic field
intensity according to the quadratic law. The rate of transition temperature decrease is determined by the ratio
of exchange integrals on the surface and in the bulk. For each ratio of exchange integrals, there is a magnetic
field intensity limit above which the surface of the system does not transit into the antiferromagnetic phase.
The limit value of the magnetic field for the surface transition is not lower than the same value for the bulk.
There is an interval of magnetic field intensity in which antiferromagnetic ordering of spines is possible only
in a thin near-surface layer. The tricritical point on the system phase diagram is present at the same value of
the exchange integrals ratio for all magnetic field intensity values. Tricritical temperature also decreases in
quadratic law with increasing magnetic field intensity.

Keywords: surface phase transition, antiferromagnetic, Monte-Carlo methods.
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