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采用 +,-./01 数值计算方法研究了具有链间海森堡相互作用和链间 2/3,40156-1766890:63,（29）相互作用 1;6-8
<=6=:41 梯子模型的基态行为 >分析了链间海森堡相互作用和链间 29 相互作用对系统二聚化的影响 >结果发现，这

两种链间作用都不利于系统的二聚化，会造成系统基态二聚化的减小，这说明随着系统维度的增大，系统的各向相

互作用会限制系统的二聚化，甚至会破坏系统的二聚化相 >
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! E 引 言

自从无机 1;6-8<=6=:41（18<）材料 FBG=H%
［!］被发

现以来，已经出现了大量及其有意义的实验结果和

相关理论［"—(］>纯净的 FBG=H% 材料在温度 !1;!!)I
时会发生 18< 结构相变，在温度 !1; 以下，系统的基

态为二聚化的自旋单重态，基态与三重态的激发态

之间的能隙! J ")I>理论上，人们通常采用一维或

者准一维的 18< 链来分析系统二聚化基态的性质，

给出系统的相图［*，&］> 由于实验结果［"—)，K］和理论结

论的不一致，人们又在简单 18< 链模型的基础上考

虑了 2/3,40156-1766890:63,（29）相互作用［’，!$］> 实际

上，FBG=H% 的空间结构为正交晶系，三个方向的晶

格常数分别为 " J )EK!L，# J KE)&L，$ J "E’)L；在

FBM 离子上存在有效的 % J !N" 的局域自旋 >反映在

理论上，FBG=H% 可以用具有二聚化的海森堡模型描

述，三个方向的海森堡超交换相互作用常数分别为

&$ J !$E)@=O，&# J $E!&$，&" J A $E$!&$ >
在研究 FBG=H% 系统时，为了全面了解该系统

的性质，只研究一维相互作用是远远不够的，本文利

用梯子模型使得结论更接近于实际材料 >最近的理

论工作［*，&，!!］表明，链内 29 相互作用可能有利于二

聚化，也有可能不利于二聚化，而链间 29 相互作用

对系统二聚化的影响目前并不清楚 >本文将研究 18<
梯子模型中，链间海森堡相互作用和链间 29 相互

作用对系统基态行为的影响 >

" E 模型及哈密顿量

同时具有链间海森堡相互作用和链间 29 相互

作用的修正 18< 梯子模型的哈密顿量为
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其中 &) J &$［! M（ A !）)"］表示通常的 18< 相互作用

参数，&! 表示链间海森堡相互作用参数，"! 表示链

间 29 相互作用参数，"为晶格畸变的二聚化位移，

+ 是晶格畸变弹性系数，( 是格点数 >
下面主要研究链间海森堡相互作用和链间 29

相互作用对系统二聚化的影响 >为了处理的方便，将

仅考虑 29 相互作用的 , 方向，即："! J（$，$，-!）>
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!" 模型计算和分析

这里采用 #$%&’() 数值计算方法研究系统的基

态行为 * #$%&’() 数值方法是一种在严格对角化基础

上发展起来的求解格点模型基态性质的近似方法，

它很好地解决了格点数目较多的问题 * #$%&’() 数值

方法的要点是首先选一组基矢作为初始态，并且此

态一定要避免和基态正交，否则会使计算失去应有

的意义 *因为基态在自旋 ! 分量为零的子空间 * 为

方便起见，我们在此子空间中选择自旋向上和向下

数目相等且交替出现的态作为初始态!+，则相应的

薛定谔方程组为

"!+ , #+!+ - $+!.，

"!. , $+!+ - #.!. - $.!!，

"!! , $.!. - #!!! - $!!/，

…

"!% , $%0+!%0+ - #%!% - $%!%-+，

其中 $1 , 1，!1〉, 1，#% ,〈!% " !% 〉，$% ,!"!%

0 $% 0 +!% 0 + 0 #%!%! *由此，我们看到哈密顿量 " 在

这样一组基矢中可以表示为
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即哈密顿量被化成了三对角矩阵，这将使计算量大

大减少 *计算的目的是找出系统的最低能量，也就是

最低的 2$3456(%4$% 矩阵本征值 *
对于链内 78 相互作用单独对系统二聚化位移

的影响，我们已经利用 #$%&’() 数值计算方法在文献

［9］和［+.］中做了研究 *结果表明，当链内 78 相互

作用受二聚化调制" , + 时，该相互作用有利于系

统二聚化；当链内 78 相互作用与二聚化无关时，该

相互作用不利于二聚化 *在所有计算中，根据材料的

具体性质，考虑 :8; 实验结果给出的参数，设定系

统的晶格畸变弹性系数 & , 1"<=，’1 , + 作为能量

单位，计算的格点数为 !1，并且采用了周期性边界

条件 *
在不考虑链间 78 相互作用的情况下，这里研

究了链间海森伯相互作用对系统二聚化的影响 *首
先计算了系统基态能量密度#（$）0#（1）随二聚化

位移参量$的变化，找到使得系统基态能量密度关

于参量$的极小点，从而得到系统基态的二聚化位

移，计算的结果在图 + 中给出 * 图 +（$）给出了二聚

化位移$& 随 ’+ 的变化图，对应能量密度#"（$&）随

’+ 的变化在图 +（>）中给出 *从结果可以发现，随着

链间海森伯相互作用的增大，系统链内的二聚化单

调变小，同时，系统的基态能量密度也单调降低 *这
说明链间的海森伯相互作用对系统链内的二聚化有

强烈的抑止作用 *

图 + 单独的链间海森伯相互作用对系统二聚化和基态能量的

影响 （$）在 (+ , 1 时，二聚化位移随链间海森伯相互作用变化

曲线；（>）在 (+ , 1 时，系统基态能量密度随链间海森伯相互作

用变化曲线

链间 78 相互作用对系统二聚化的影响结果在

图 . 中给出 *图 .（$）给出了二聚化位移$& 随 (+ 的

变化图，对应能量密度#"（$&）随 (+ 的变化在图 .
（>）中给出 *从结果可以发现，链间 78 相互作用也

是完全制约系统二聚化的，随着 (+ 的增大，系统的

基态能量密度也将降低 *
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图 ! 单独的链间 "# 相互作用对系统二聚化和基态能量的影响 （$）在 !% & ’ 时，二聚化位移随链间 "# 相互作用变化曲线；（(）

在 !% & ’ 时，系统基态能量密度随链间 "# 相互作用变化曲线

)* 结 论

利用 +$,-./0 数值计算方法，我们研究了 012 梯

子模型的基态行为 3计算结果表明链间海森伯相互

作用总是制约系统的二聚化，这些和以前数值计算

的结论是一致的 3在考虑了链间 "# 相互作用时，我

们也研究了该作用对系统二聚化的影响，发现链间

"# 相互作用也不利于系统的二聚化 3 从计算结果

发现，链间海森伯相互作用相比链间 "# 相互作用

对系统二聚化的影响要更强烈一些 3结论表明，各种

链间作用会造成系统基态二聚化的减小，这说明随

着系统维度的增大，系统的各向相互作用会限制系

统的二聚化，甚至会破坏系统的二聚化相 3
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