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利用密度矩阵重整化群（()*+）方法研究磁性阻挫对一种 ! , -." 准一维反铁磁自旋链但却具有亚铁磁性的

/012034056 系统基态的影响 7计算了单个晶胞的基态能、自旋关联函数以及自旋能隙 7研究表明这种 /012034056 自旋

系统的基态随着阻挫!的增强将从磁有序相变化到自旋无序相，并且伴随着自旋能隙的出现，量子相变点为!"
$8&-"7同时线形链上格点间自旋长程关联值的计算结果表明在磁有序区间体系的磁有序性质随着!的增强而减

弱，阻挫在 $#!9 $8&-" 的范围内还不足以破坏其亚铁磁性（非饱和铁磁行为）7
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!江苏省高校自然科学研究项目（批准号：$#;:<-&$&%）资助的课题 7

! =>?@1A：BCA1DE BFD7 0GD7 H3

- 8 引 言

自从在一些有阻挫的海森伯自旋模型中［-］发现

了可 能 跟 高 温 超 导 机 理 有 关 的 短 程 共 振 价 键 态

（*I<）后，有阻挫的自旋系统引起了人们的广泛关

注 7同时近年来一些由非常有趣的有阻挫的磁性晶

格组成的实际材料陆续被发现或合成，比如 (1?05>
JA@KD0LL 自 旋 链 的 合 成 材 料 M5ND"（<OP ）"

［"］，MJ13>

Q0105A2 自旋链的合成材料 ND+0OP
［P］和 (1@?R3G>HS@13

自旋链的合成材料 NDP（NOP）"（O/）"
［&］，这就更加引

起了人们的研究兴趣 7
介于一维和二维之间的准一维反铁磁自旋体系

因不同几何结构会导致很强的量子涨落，从而呈现

出丰富的自旋图像和物理性质 7比如因几何结构而

引起的子格对称性破缺能够导致系统自旋图像发生

明显 变 化 7 对 于 反 铁 磁 海 森 伯 (12LR5L0G>(1@?R3G
链［#］，在没有阻挫（ T5D2L5@L1R3）情况下尽管自旋相互

作用是反铁磁的，但由 U104>)@LL12 定理［’］可知子格

对称性破缺将导致该系统基态具有亚铁磁性 7
准一维反铁磁自旋模型中引入阻挫后，由于量

子涨落和磁性阻挫的相互作用将使其基态更加复杂

而有趣 7目前对低维量子自旋系统的基态研究可以

借助于由 VS1L0 等人［%］发展的密度矩阵重整化群

（()*+）方法，研究表明［W］该方法是处理一维和准

一维量子自旋系统的一种强有力的工具，它克服了

量子蒙特卡罗方法中的负符号以及严格对角化方法

中的 只 能 处 理 小 尺 寸 系 统 的 问 题 7 本 文 将 利 用

()*+ 方法研究阻挫对一种 ! , -." 准一维反铁磁

自旋链但却具有亚铁磁性的 /012034056 系统基态的

影响 7

" 8 研究模型

本文研究的模型如图 - 所示，模型哈密顿量为

" , #-$
$

% , -
（!&%·!’% X !’%·!(% X !’%·!&%X-）

X #"$
$

% , -
（!&%·!(% X !&%X-·!(%）， （-）

其中整数 % 标记系统中$ 个晶胞，!&%，!’%，!(%为第

% 个晶胞中子格 &，’ 和 ( 的自旋算符 7同时我们假

定 $ 为偶数，#- , -，!, #" . #- Y $ 为阻挫变量 7
模型（-）在无阻挫情形（! , $）时，运用 U104>

)@LL12 定理［’］很容易得出系统基态为总自旋 !Z , $ .
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图 ! 方程（!）所描述的自旋 !"# 的准一维反铁磁 $%&’%()%*+ 自

旋链

# 的亚铁磁态（非饱和铁磁态，铁磁态总自旋 !, -
." "#），自旋图像为奈尔序排列 / 文献［0］也已严格

证明其基态是反铁磁长程序和铁磁长程序共存的状

态，总体上表现出亚铁磁特征 / 同时解析自旋波理

论［!1］及数值密度矩阵重整化群方法［!!］的研究也都

表明该模型在无阻挫情形具有磁性长程序 /如果纳

入次近邻自旋的反铁磁相互作用 ##（即磁性阻挫作

用），则最近邻和次近邻自旋相互作用将形成竞争，

这种竞争可能导致系统发生量子相变 /当阻挫!较

小时，次近邻自旋相互作用（即 ## 项）的影响是微弱

的，最近邻自旋相互作用（即 #! 项）将主导系统自旋

状态，此时系统基态自旋图像仍为奈尔序排列，体系

仍具有亚铁磁特征（非饱和铁磁行为）/文献［!#］中

采用自旋波近似研究证实弱阻挫情形下（1 2! 2 !"
.）系统基态仍具有磁性长程序，在此阻挫变化范围

内体系的磁有序性质随着!的增强而减弱 /当阻挫

作用很强而使系统处于自旋无序状态时基于奈尔序

假设的自旋波近似将失效，而本文的主要任务是利

用不需要对基态性质进行任何初始假设的 3456
数值方法研究该模型在整个区域（1!!!!）下阻挫

对基态的影响 /

. 7 基态能图

为了研究模型（!）在整个区域（1!!!!）里阻

挫对系统基态的影响，我们直接从（!）式出发采用

3456 方法的无限算法的一般步骤［8］/ 在各物理量

的具体计算中，都采用开放性边界条件，保留态数为

91—!11（为提高精度相变点附近适当增加），相应的

截断误差为 $: 2 !71 ; !1< !# /为了得到系统在热力

学极限下的性质，系统的晶胞数 " 的上限取 .11，最

后再从 3456 的数据外推到无穷大晶胞数 /此外利

用系统的好量子数 %& -"
’
( &’ 来节省计算时间和提

高精度，因为系统的总自旋 & 轴分量%& 与系统的哈

密顿量（!）式对易，即

［%& ，)］- 1， （#）

从而系统的哈密顿量可以按 %& 进行分块对角化 /
由于系统的晶胞数 " 为偶数，体系总自旋格点数

." 也为偶数，则系统不管处于什么相区间基态总

自旋 !,
6 必为整数，那么可以判定在 %& - 1 子空间

里的最低能量本征态始终可以为系统的基态 /例如

无阻挫情形时系统基态为有净剩自旋的亚铁磁态

（总自旋为 !, - " "#），此时基态是 # ; " "# = ! 重简

并的，简 并 的 基 态 分 别 对 应 于 磁 量 子 数 为 %& -
< " "#，⋯，1，⋯，" "#的子希尔伯特空间中，那么在

%& - 1 的子空间中仍然能获得体系的基态本征值和

本征波函数 /因此本文在阻挫变化的整个区域（1!
!!!）中的系统基态计算都在 %& - 1 的子空间里

进行 /

图 # 单个晶胞的基态能（6>?@A）与阻挫变量!的关系

图 # 给出了系统在热力学极限下单个晶胞的基

态能（6>?@A）与阻挫变量!的关系图 / 从图 # 中可

以看 出 基 态 能 图 为 一 条 不 光 滑 的 曲 线，在!B -
17C!# 处出现了拐点（基态能对于!一阶导数的不

连续点），这个拐点代表体系在此发生了能级交错 /
能级交错意味着系统的量子基态在此处产生了突

变，因而拐点!B 为系统的量子相变点 / 在!B 的左

边区域为磁有序相，右边区域为自旋无序相，对此将

在下一节中进一步说明 /

C 7 自旋关联图

为了进一步说明系统基态能拐点为量子相变

点，我们引入自旋关联函数

*!"（ ’ < + ）-〈, !!’ ·!"+ ,〉， （.）

式中 ,〉为系统的基态，’ 和 + 为晶格的标号，!和"
标记单个晶格中子格 -，.，* / 计算表明自旋关联
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函数 !!"（ " ! # ），在! "!# 时随晶胞间隔 " ! #
增加而缓慢变化并将收敛于一个常数，在!$!! 时

随晶胞间隔 " ! # 增加而迅速变化到 % & 我们把以

上收敛值记为自旋长程关联值 !!" & 我们想通过线

形链上格点间的自旋长程关联值 !$$，!%% 和 !$% 随

!的变化（如图 ’ 所示）来研究阻挫对系统基态的影

响 &从图 ’ 中可以看出三者的跃变都发生在! (
%)*+, 附近，与基态能图中的拐点基本一致 &且在跃

变点左边区域的 !$$，!%% 和 !$% 都为一有限值，右

边三者都为 % & 说明左边区域系统仍具有磁性长程

序，右边区域自旋长程序已消失进入自旋无序区，则

可以判断基态能的拐点!# ( %)*+, 为系统由于阻挫

增强而引起的自旋有序—无序相变点 &在跃变点的

左边区域（即磁有序相），同子格间的自旋长程关联

值 !$$，!%%为正值，不同子格间的自旋长程关联值

!$%为负值，说明阻挫在 % "!" %)*+, 范围内体系基

态仍然为反铁磁长程序和铁磁长程序共存的亚铁磁

态 &同时在磁有序相区域，随着!的增加三者绝对

值都缓慢减小，表明体系的磁有序性质随着!的增

强而减弱，但还不足以破坏基态的磁性长程序 &这与

采用自旋波近似得出的结果［+,］基本一致 &

图 ’ 自旋长程关联值 !$$，!%%和 !$%随阻挫变量!的变化

-) 无序区（%)*+ "!!+）的自旋能隙

低维系统的基态与第一激发态间的自旋能隙与

体系的磁序特性有密切联系 &若系统具有磁性长程

序，则体系不存在自旋能隙 &但若系统不具有磁性长

程序，体系未必存在自旋能隙 &比如自旋为 +., 的一

维海森伯反铁磁链的基态是自旋无序的，体系却不

存在自旋能隙［+’］&因此本文研究的模型在磁有序区

（% "!" %)*+）显然不存在自旋能隙 &下面我们就对

系统在无序区（%)*+ "!!+）是否存在自旋能隙进行

计算 &一般地，如果一个自旋系统的基态排列是无序

的，则其相应的基态总自旋将取最低可能总自旋值

&/
012（对于包含偶数格点自旋的系统，&/

012 ( %）［+*］&本
文研究的模型包含偶数个自旋格点，则其在无序区

（%)*+ "!!+）的基态总自旋 &/
3 ( % & 因此系统在无

序区的自旋能隙就为体系基态（总自旋 &/ ( %）与总

自旋 &/ ( + 的低激发态之间的能量差 &总自旋 &/ (
% 的基态肯定为 ’( ( % 的子空间里的最低能量本征

态，而总自旋 &/ ( + 的低激发态可以选为 ’( ( + 的

子空间里的最低能量本征态，则此系统的自旋能隙

定义如下：

# ( )%（’( ( +）! )%（’( ( %）， （*）

式中 )%（’( ( +）和 )%（’( ( %）分别表示子空间 ’(

( + 和 ’( ( % 的最低能量本征值 &图 * 给出了无序

区（%)*+ "!!+）自旋能隙#与阻挫变量!的关系 &
从图 * 可看出在自旋无序区随着阻挫!的增加，自

旋能隙逐渐打开，并在! ( %)4%+ 附近其值达到最

大 &由此可知由于阻挫的增强而诱导的自旋无序相

伴随着自旋能隙的出现 &

图 * 无序区自旋能隙#与阻挫变量!的关系

5) 结 论

利用数值密度矩阵重整化群（6783）方法对图

+ 所示的自旋 & ( +., 有阻挫的准一维海森伯反铁

磁系统进行了研究 & 研究表明：随着阻挫!的增强

将使系统从磁有序相变到自旋无序相，并且伴随着

自旋能隙的出现 &这种由阻挫诱导的量子相变出现

在!"%)*+, 的基态能拐点处 &本文的研究模型在经

典情况下（即把自旋算符 !$* ，!%* ，!!* 都看成是经典

矢量），计算表明在 %!!!+ 范围内呈现出奈尔序（%
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!!! "#$）和倾斜序（%&’ ()*%’+ ,%)%’，"#$ !!!"）的

两相 - 可以发现在经典情形，最近邻（ !" 项）和次近

邻（!. 项）自旋相互作用的竞争并不导致体系出现

自旋无序相 -因此这种 !" 项与 !. 项相互竞争带来

的无序相，主要源于自旋量子涨落，它是一个纯量子

项 -这与二维无限 !" /!. 模型相类似，许多研究结

果［"0，"1］表明量子涨落将导致宏观二维 !" /!. 量子自

旋模型出现一个无序相，然而其无穷大经典模型只

出现奈尔序和 (234*’)5 序（相变点为 !. # !" 6 780）-本
文模型在自旋无序相区间的具体自旋状态将是后续

工作的研究要点，它对系统自旋能隙打开的起因研

究和新材料的开发研制都有直接意义 -
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