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層状三角格子ⅩY-ハイゼンベルグ反強磁性体の相図

渡会 征三 (摂南大学工学部)'宮下精二 (東京大学工学部)''

§1. 序説

層状三角格子反強磁性体ではフラストレーションのた

めに様々な相が競合して現れることが多い1-5)｡本稿では

xYJ＼イゼンベルグ型の (古典スピン系)層状三角格子反
強磁性体の温度一磁場相図をモンテカルロ法で調べた結果

について報告する｡量子系のモデルでは基底状態に対する

量子揺らぎの効果が議論されている6~瑠)｡次のようなモデ
ルハミル トニアン

71-∑Ji,Si･Sj-D∑(S.f)2-H∑stf, (1･1)
(t3) i I

をとり､簡単のためJi,は面内では正のJ､眉間では負の
-Jとし､かく0の場合のXY型,刀-0の場合のハイ
ゼンベルグ型において磁場と温度を変化させたときどの

ような相変化が見られるか調べて行く｡この系は例えば

cscucl3の物質にあてはまると思われてい89,10).この
ハミル トニアンの基底状態はβの値によって変化するが

Fig.1のスピン配置に対しエネルギーは
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Fig.1. 磁場中のスピン配置:(a)umbrella構造,(b)distorted-1200

構亀 (C)fan構造,(d)V-shape構造.
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となり､Ea,Eb,Ecに対する角度Oはそれぞれ
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のように与えられる｡また､Edは数値計算で求められる｡
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各相を区別するために､カイラリティ(chirality)ll)

K-孟 iEA,芸 ,k∈｡SiXSj･S3XSk十Sた×Sil'l･8'
及び副格子磁化

NA-∑ si (1･9)
i∈A

(NBとNcも同様)を定義する｡また通常のnon-collinear
構造を見分けるために副格子磁化の外積

sAB-ENA XNB, etC･, (1 ･10)

AB

を用いたオーダーパラメーター(N-L3はスピン総数と
する)

Sxy-Sx十Sy, (1.ll)

sQ≡宗[(saAB)2十 (SQBC)2十(SaCA)2], (1･12)
も併せて定義する｡すると例えばFig.1(a)のumbrella構
造に対しては

K之-宗 (Kz2) (1･13)

とSxyが極限 N - ∞ でゼロでない値をとり､Fig.1(b)
のdistorted11200構造ではJtzの代わりに

Kxy-宗(Kx2十Ky2) (1114)

がゼロでない値をとる｡またFig.1には表されていない配

位､collinear(up,up,down )構造ではK,SQともに消えて
副格子磁化のZ-成分がオーダーパラメータとなるO更に

磁化過程

M -NA十NB十Nc. (1.15)

についても調べる｡

§2. 有限温度での磁場誘起相

2.1 弱いXY-型の場合
弱い XY-型の場合として 8 - -0.1を採用する｡

Fig.2(a)には温度をT-0.5に固定したICzの磁場依存
性が示されている.JtzはHcl=5.0の付近で不連続的に

減少している｡Fig･2(b)にはSxyもまたHclで不連続で
ある様子が示されている｡このFig.2から､(パラ相に入る
前の)高磁場相はnon-collinear構造であることがわかる｡

これがFig.1(d)のⅤ一Shape構造であるo
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このようにモンテカルロシミュレーションから決めた弱

10

H

(b)

Fig.2 (a)F'=の磁場依存 (b)Sxyの磁場依存 (T-0･5,D-
-0.1).各シンボル,circle,square,diamond,triangleはサイズ L-
12.18.24,30に対応するO最大の Lのシンボルは塗 りつぶしてある｡
二のノーティションは以後も同様とする｡

いXY-型 (D--01)の場合の相図がFig･3に示されてい
る｡Fig4は弓鋸､XY一型の場合の磁化過程を示している｡
この図で磁化の跳びは(H ～4.6で)非常に小さいが上側
の拡大図からわかるように跳びは明確に存在する｡また下

側の挿図は[((Nl)2+((NB)2+((Na)2】/N2を表している
が､これよりHclは一次転移点であることがわかる｡

2.2 ハイゼンベルグ型の場合

上の弱いXY-型の場合と比較のためハイゼンベルグ型

(〟 -o)の場合を調べてみる｡ハイゼンベルグ型の場合､

低磁場相はFig.1(b)のスピン配位であってrczの代わりに

Fig･3.弱い XY-型 (D--0.1)の場合の相乳 縦のエラー′く-付き
シンボルは温度固定の場合のHcを､横のエラーバー付きシンポ/レは
磁場国定の場合のTcを表す｡

Fig14･ 弱いXY-型の場合の磁化過程 (L-3Oのデータ)J転移点付近
の拡大図は上側は磁化過程を､下側が副格子磁化の2-成分((N=2)/N--')
を示す｡

fC〇yがnonzero-valueをとるoFig･5にT-0･5でのFCxyと
Sxyの磁場依存性が示されていてこれによるとHc3=2.2
でcollinear相(up,up,down)-転移､H｡4｡ご3.0でvIShape
構造-､最後にHc20ご6.5でpara相となっているOこの

ようなsweepで描いた相図をFig.6に示した｡この図で温
度軸上の○はH-0で調べられた結果Tc=0.95812)を
表している｡ハイゼンベルグ型の場合の磁化過程がFig.7
に示されている.ここではcollinear相におけるプラトー

が見られ､弱いXY一型(Dニー0.1)の場合のFig.4の様子
とは定性的に異なっている｡
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(b)

Fig.5.ハイゼンベルグ型 (D-0)の場合で T-0.5における(a)
F'この磁場依存,(b)SZyの磁場依瓦 挿図はcollinear相付瓦

§3. 非常に弱いXY-型の場合

xY_型の場合の基底状態はumbrella型であるが高磁場

状態は(_･oIPlallCr相が安定であるO他方ハイゼンベルグ

型(〟 -0)の場合は有限温度でcollinear相が出現してい
ら.そこで次に非常に弱いⅩY-型の場合を調べてみる｡こ

こでは､Dの値を一桁下げてD--0.01とする｡Fig7

にT-0･5でのFCzとSxyの比較的低い磁場での様子が
示されているCこれによるとFig.1(a)のumbrella構造が

/IC50ご1.4まで残ったあとFig.1(b)のdistorted-1200構造
が ll｡･i=22まで続き､その後 collinear相がH｡4二と26

まで､このFig.8では示されていないが最後にHc20ご6.5
までV-sh叩e相が続いている｡
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Fig.6.ハイゼンベルグ型 (8-0)の場合の相臥 エラーバーについ
てはFig.3と同様｡

0.1 1 2 3

日

Fig.7. ハイゼンベルグ型 (D-0)の場合の磁化過払 挿図には副格
子磁化の･Z一成分 (N12)/N2が示されているO

このようにしてまとめた相図がFig9である｡

§4. まとめ

ここまで､XY一型及びハイゼンベルグ型の層状三角格
子反強磁性体の温度-磁場平面上の相変化を調べてきたC

弱いXY一型､ハイゼンベルグ型､非常に弱いXY一型と共

に高磁場相は同じⅤ-shape構造であった｡これはエント

ロピー効果がV-shape構造に有利に働いているためと考

えられ､量子スピン系での(量子揺らぎが働いてV-shape
構造が基底状態になる)Nikllni-Shiba6)機構と似ている｡
Fig.3,Fig.6にみられたように弱いXY-型とハイゼンベル
グ型とでは相図が質的に異なっているが､非常に弱い場合
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(b)

Fig.8. D--0.01の非常に弱い XY-型における T-0･5での (a)

FC=と(b)Sl･yJ

(D --001)の相では両者が共存 しているという興味深
い結果が得られたC今後の課題として､更に弱いXY一型

(例えばか ニー0.001のように)ではumbrella構造がどこ
まで残るのかといった微妙な問題が残されている｡
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Fig.9･ 非常に弱い XY一型の場合 (Dニ ー0.01)の相乳
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