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双模随机同向晶场对spin-1和spin-1/2混合自旋纳米

管中Blume-Capel模型平均磁化强度的影响
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【摘要】 利用有效场理论研究了纳米管上双模随机同向晶场中混合自旋Blume-Capel模型格点的平均磁化强度,
得到了系统格点的平均磁化强度与双模随机晶场的取值概率、外磁场、晶场参数和晶场强度比值的关系.结果表

明:取值概率、外磁场、交换相互作用、晶场强度比值和晶场强度等诸多因素相互竞争,使系统表现出比恒定晶场作

用的Blume-Capel模型更为丰富的磁化现象;双模随机同向晶场会抑制系统的平均磁化强度,使其基态饱和值小于

5/6;外磁场导致系统的二级相变消失;一定条件下系统发生一级相变;系统的平均磁化强度呈现部分缺失和负值

现象.
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【Abstract】 TheaveragemagnetizationofthelatticepointsinthehybridspinBlume-Capelmodelinthedual-mode
randomhomogeneouscrystalfieldonthenanotubewasstudiedbyusingtheeffectivefieldtheory,andthe
relationshipbetweentheaveragemagnetizationofthesystemlatticepointsandthevalueprobabilityofthedual-
moderandomcrystalfield,theexternalmagneticfield,theparametersofthecrystalfieldandtheintensityratioof
thecrystalfieldwasobtained.Theresultsshowthat:thevalueprobability,theexternalmagneticfield,the
exchangeinteraction,theratioofcrystalfieldstrengthandthestrengthofcrystalfieldareincompetitionwitheach
other,whichmakesthesystemshowmoreabundantmagnetizationphenomenonthantheconstantcrystalfieldeffect
ofBlume-Capelmodel.Theaveragemagnetizationofthesystem willbeinhibitedbythetwo-moderandom
homomorphiccrystalfield,andthesaturationvalueofthegroundstatewillbelessthan5/6.Theexternalmagnetic
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fieldcausesthesecondorderphasetransitionofthesystemtodisappear.Undercertainconditions,thesystem
undergoesafirstorderphasetransition.Themeanmagnetizationofthesystemshowedpartialmissingandnegative
values.
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1 引  言

自1966年,Blume-Capel(BC)模型被创建之

后[1,2],人们已经利用不同方法对多种晶格上的BC
模型的磁化性质、热力学性质、磁滞回线和相图进行

了研究.Y.F.Zhang小组研究了外磁场和交换相

互作用都遵循双模随机分布时,简立方晶格中混合

自旋系统的临界行为[3].同年里,该小组又研究了外

磁场遵循三模随机分布时,简立方晶格中混合自旋

系统的相变行为[4].文献[5]利用有效场理论研究了

简立方晶格中BC模型的补偿行为和磁化过程.文
献[6]中研究了外磁场服从双峰离散分布时蜂巢晶

格的相变性质,发现外磁场、晶场和自旋间交换相互

作用影响系统的相变并且系统出现重入现象;文献

[7]的研究表明稀释晶场对蜂巢晶格系统磁学性质

和相变的影响,结果显示当晶场满足稀释分布时对

系统的相变没有影响并且系统不会出现三临界现

象.近几年来,纳米管渐渐成为磁热性质研究领域的

一个热点,实验与理论方面都已经取得一定的研究

结果.实验上,毛瑞等人以植物纤维素为模板,制备

出了纳米管状SnO2 材料,测试结果显示,此SnO2
纳米管状材料能够提高锂离子的扩散速率,有效解

决解充电放电过程中电极材料体积膨胀问题[8].文
献[9]中发现Fe-Ni磁性纳米管具有明显的各项异

性;理论上,Zaim小组研究了外磁场满足三模分布

时纳米管上自旋为1Ising模型的磁性质和相图[10],
结果表明该系统具有一阶相变、三相临界点和二阶

相变并出现重入现象.Osman等人分别讨论了纳米

管中纯自旋系统的磁化强度、磁化率、热力学性质和

相图[11],讨论了晶场对系统磁热性质的影响,结果

显示系统存在一阶相变和二阶相变.文献[12]利用

有效场理论研究混合自旋纳米管系统的磁热特性,
结果显示系统存在三临界点.文献[13]研究了Ising
纳米管系统中BC模型的磁滞行为.T.Kaneyoshi
讨论了纳米管系统中外壳层和内壳层最近邻自旋间

交换相互作用对磁化率的影响[14].文献[15]显示双

模随机晶场中BC模型的磁化强度和相变性质,得
到了系统的磁化强度与温度和双模随机晶场的关系

以及相图,结果表明系统在双模随机晶场中会表现

出不同的磁学性质和相变行为.文献[16]讨论了纳

米管上BEG模型的热力学和相变性质,研究发现纳

米管系统存在三临界点.文献[17]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[18]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

究外磁场、晶场参数比值和双模随机同向晶场对纳

米管系统平均磁化强度的影响.为了弄清楚外磁场、
晶场参数比值和双模随机同向晶场对纳米管系统平

均磁化强度的影响,本文利用有效场理论对纳米管

上混合自旋BC模型格点的平均磁化强度与双模随

机同向晶场取值概率、外磁场、晶场参数比值和晶场

的关系进行了研究,给出了平均磁化强度随温度的

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J3.

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 Theschematicpicturesofnanotube:

(a)perspectiveviewofthecylindricalnanotube,
(b)itscrosssection.Thecirclesandsquaresrespectively

representmagneticatomsatthesurfaceshell.Thetriangles
aremagneticatomsconstitutingthecoreshell.Thebonds

connectingthemagneticatomsrepresentthe
nearest-neighborexchangeinteractions.

纳米管上BC模型的哈密顿量可表述为
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DiSi

2-h ∑
i
Si+∑
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其中S=-1,0,+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,h代表外磁场,Di 代

表作用在格点i上的随机同向晶场,它们都满足双

模晶场分布

P Di  =pδDi-D  + 1-p  δDi-αD  ,
(2)

其中p(0≤p≤1)表示随机晶场取值为D 的概

率,1-p代表示随机晶场取值为αD 的概率,α(0
<α<1)为一无量纲参数,代表晶场强度的比值.当

p=1或0以及α=1时,含双模同向晶场的BC模型

退化为含恒定晶场的BC模型.
利用有效场理论[19-21]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

mc 的自洽方程:

m1= m2
2coshJ1 �  +m2sinhJ1 �  +1-m2

2  2
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1  2

× cosh
J2
2

�  +2mcsinh
J2
2

�  
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 2Fx  x=0,

(3b)

mc= m2
2coshJ2 �  +m2sinhJ2 �  +1-m2

2  2

× m2
1coshJ2 �  +m1sinhJ2 �  +1-m2

1  

× cosh
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2
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J
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�  


 


 4
fx  x=0.

(3c)
其中函数F(x)定义为

F(x)=∫P(Di)f(x,Di)dDi

=pf(x,D)+(1-p)f(x,αD), (4)

fx  =
1
2tanh

β
2x+h  


 


 , (5)

函数f(x,Di)的表达式为

fx,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学性质可引入平

均磁化强度[22],它的定义为

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

1
3
(m1+m2+mc).

(7)

3 结果与讨论

为了便于研究,不特别说明,本文余下内容均取

J1/J=J2/J=1.为了不失一般性,令外磁场h、晶
场强度D 和等效温度kB 以J 为单位,通过求解方

程(3),给出了双模随机同向晶场作用下系统平均磁

化强度随温度的变化曲线.
3.1 h/J=0,α=0.8时,概率对系统平均磁化强

度的影响

图2(a)—(d)给出了晶场满足双模随机同向晶

场(α=0.8)分布时,系统平均磁化强度随温度的变

化曲线.图2表明,当外磁场h/J=0且晶场约化参

数D/J不同时,同向晶场会使系统表现出不同的磁

化性质.图2(a)显示当D/J=2.7时,随着p 逐渐

增大,相变温度kBTC/J 逐渐升高,但变化不明显;

且系统仅发生二级相变.这是因为p 越大,D =
0.2p+0.8  D 越强(D 表示平均晶场强度),对系

统平均磁化强度的促进作用就越明显,即正晶场对

系统磁化强度有促进作用.图2(b)—(d)表明,当负

晶场作用于系统时,系统发生一级和二级相变;而且

负晶场越强,相变温度越低(例如p=1.0时,随着

负晶场的增强,相变温度逐渐降低),说明负晶场对

系统磁化强度具有抑制作用.
3.2 α=0.8时,晶场参数和外磁场对系统平均磁

化强度的影响

图3显示,当负晶场较弱时,平均磁化强度基态

饱和值Mgss
T =5/6,这是因为外壳层格点磁化强度

mgss
1 =mgss

2 =1且内壳层格点磁化强度mgss
c =1/2,故

Mgss
T = mgss

1 +mgss
2 +mgss

c  /3=5/6.由于负晶场对

系统磁化强度具有削弱作用,所以负晶场较强时,平
均磁化强度基态饱和值会减小.为了研究不同晶场

强度下系统平均磁化强度随温度的变化情况,图3
(a)和(b)分别给出了p=0.25和0.5时,双模随机

同向晶场分布下平均磁化强度随温度的变化曲线.
结果表明,p 越大,负晶场对磁化强度阻碍作用越

明显;负晶场较弱时,系统仅发生二级相变;随着负

晶场强度增强,系统发生一级相变和二级相变;平均
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图2 外磁场为0,晶场强度比值为0.8,晶场参数D/J分别为(a)2.7,(b)-2.7,(c)-3.0,(d)-3.1时,
系统平均磁化强度随温度的变化曲线,曲线上的值为随机晶场概率p.

Fig.2 Thetemperaturedependenceofthemagnetizationispresentedwithsomeselectedvaluesofcrystalfield(a)2.7,(b)-2.7,
(c)-3.0,(d)-3.1,whentheexternalmagneticfieldis0andthevalueofα=0.8.Therealnumberoneachcurvedenotesthevalueofp.

图3 概率p=0.25和0.5时,系统平均磁化强度随温度的变化曲线,曲线上的值为晶场参数D/J.
Fig.3 ThetemperaturedependenceofthemagnetizationispresentedwithsomeselectedvaluesofcrystalfieldD/J,

whentheexternalmagneticfieldisnotzero.TherealnumberoneachcurvedenotesthevalueofD/J.
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磁化强度出现缺失现象(平均磁化强度为零)并呈现

负值.显然不同晶场强度作用下,系统平均磁化强度

呈现出不同的磁化现象,但总体变化趋势相似.为了

研究外磁场对平均磁化强度缺失现象的影响,我们

给出了图3(c)和(d).从图中可以看出,外磁场能够

减弱平均磁化强度缺失现象;随着外磁场增强,缺失

部分平均磁化强度呈现负值.

3.3 h/J=0,α=0.4时,概率对系统平均磁化强

度的影响

图4(a)~(d)给出了α=0.4时,系统平均磁化

强度随温度的变化曲线.图4显示,系统平均磁化强

度随温度的变化曲线与图2相似,但相同条件下相

变温度较高,说明晶场强度比值α影响系统的磁化

性质,即原子掺杂会使系统呈现出不同的磁化现象.

图4 外磁场为0,晶场参数D/J分别为(a)2.7,(b)-2.7,(c)-3.0,(d)-3.1时,
系统平均磁化强度随温度的变化曲线,曲线上的值为随机晶场概率p

Fig.4 ThetemperaturedependenceofthemagnetizationispresentedwithsomeselectedvaluesofD/J=2.7,-2.7,

-3.0,-3.1,whentheexternalmagneticfieldis0.Therealnumberoneachcurvedenotesthevalueofp

3.4 α=0.4时,晶场参数和外磁场对系统平均磁

化强度的影响

为了研究不同晶场强度比值对系统平均磁化强

度的影响,图5给出了α=0.4时平均磁化强度随温

度的变化曲线.结果显示:概率较小时,系统存在一

级相变和二级相变.外磁场较弱时,没有对系统平均

磁化强度产生明显的影响,但系统平均磁化强度出

现缺失和负值的现象更加明显.我们认为导致这种

现象的物理原理是不同原子掺杂,使得系统在一定

条件下平均磁化强度出现负值.

4 结论

本文利用有效场理论研究了双模随机同向晶场

作用下spin-1和spin-1/2混合自旋BC模型系统的

平均磁化强度随温度的变化情况.结果表明,系统格

点的平均磁化强度与随机同向晶场的取值概率p、
晶场强度比值α、晶场参数D/J、外磁场、温度以及

交换相互作用密切相关.概率P、外磁场、晶场强度

比值和D 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

格点的平均磁化强度随温度的变化曲线呈现缺失和

负值的现象;P、α和D/J 会影响系统的一级相变

和二级相变.
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图5 概率p分别为0.25,0.5时,系统磁化强度随温度的变化曲线,曲线上的值为晶场参数D/J
Fig.5 Thetemperaturedependenceofthemagnetizationispresentedwithsomeselectedvaluesoftheprobabilityof

p =0.25,0.5,whentheexternalmagneticfieldisnotzero.TherealnumberoneachcurvedenotesthevalueofD/J
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