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Аннотация 
В работе было изучено влияние взаимодействия спинов 

S=1/2, появляющихся на концах сегментов халдейновской 
цепочки, на температурные зависимости теплоемкости, 
магнитной восприимчивости, намагниченности.  

Введение 
В кристаллах, содержащих в своей структуре халдей-

новские цепочки (S=1), образуется неупорядоченное ос-
новное  состояние со щелью в спектре магнитных возбуж-
дений[1]. Основное состояние таких систем представляет 
собой устойчивую простую валентную связь (VBS). Со-
гласно этой модели, каждый из спинов S=1 в цепочке пред-
ставляется в виде двух квазичастиц с спином S=1/2, свя-
занных антиферромагнитным взаимодействием с квазича-
стицей соседнего иона. Если происходит разрыв цепочки, 
то на ее концах возникают нескомпенсированные спины 
S=1/2, которые могут взаимодействовать друг с другом [2]. 
Наличие спинов S=1/2 на концах сегментов подтверждает-
ся данными ЭПР исследований в PbNi2V2O8 [3], в органи-
ческом соединении NENP [4] и в Y2BaNiO5 при частичной 
замене ионов  Ni2+ на немагнитные примеси Zn2+ и Mg2+ 
[5]-[7].  Гамильтониан для двух взаимодействующих   спи-
нов S=1/2 в такой системе имеет следующий вид:   

iiBz HSgSDSSJH ˆˆ)ˆˆ(ˆ 2
21 µ−+=  

где J -  константа обменного взаимодействия спинов 
S=1/2, возникающих на концах сегментов цепочки, D – 
параметр одноионной анизотропии, а последний член – 
энергия Зеемана во внешнем магнитном поле H . 

Взаимодействие нескомпенсированных спинов S=1/2 
расщепляет четырехкратно вырожденный уровень на син-
глетное и триплетное состояния, которые разделены энер-
гетической щелью  J=∆1 . От четного или нечетного 
количества магнитных ионов в сегменте цепочки зависит, 
каким будет основное состояние системы: синглетным или 
триплетным.  При четном количестве магнитных ионов в 
сегменте цепочки основное состояние будет синглетным, 
при нечетном – триплетным. Дальнейшее расщепление 
триплета 2∆ на два подуровня обусловлено одноионной 
анизотропией магнитного иона внутри цепочки. 

Анализ зависимостей теплоемкости и магнитной 
восприимчивости 

Температурная зависимость теплоемкости, имеющая 
вид аномалии Шоттки, определяется перераспределением 
электронов по расщепленным подуровням основного со-
стояния сегмента цепочки. Для заданной модели в отсут-
ствие магнитного поля она равна  
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 где k – постоянная Больцмана, Bg µ,2= - магнетон Бо-
ра, n – концентрация взаимодействующих пар спинов 
S=1/2. 

Если основным состоянием системы сегментов цепоч-
ки является синглет, то параметры  1∆ и 2∆  принимают 
положительное значение, если основное состояние – три-
плет, то значения указанных параметров отрицательны. 

Когда система находится в синглетном основном со-
стоянии, то при фиксированном  1∆ максимум теплоемко-
сти смещается в сторону более высоких температур при 
увеличении 2Δ . При значениях K10Δ2 > на темпера-
турной зависимости теплоемкости появляется два макси-
мума, один из которых не смещается при дальнейшем уве-
личении параметра 2Δ . Если значение параметра 2Δ  
фиксировано, то максимум теплоемкости смещается в сто-
рону более высоких температур при увеличении 1∆ . От-
метим, что аналогичные тенденции наблюдаются при за-
мене 1∆ на 2Δ- ,  и  2Δ  на 1∆− . 

Магнитная восприимчивость при поле H, направлен-
ном вдоль оси Z, определяется так:  
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где Bg µ,2= - магнетон Бора, n - концентрация взаи-
модействующих пар спинов S=1/2. 

При поле H, направленном вдоль X или Y: 
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На Рис.1 изображены температурные зависимости теп-
лоемкости и магнитной восприимчивости при n=1. Видно, 
что как в случае синглетного основного состояния, так и в 
случае триплетного является, зависимость теплоемкости 
имеет вид аномалии Шоттки, и положение максимума за-
висит от параметров 21, ∆∆ . При одинаковых параметрах 

21, ∆∆  положение максимума  достигается при одинако-
вых тепмературах. 

Температурная зависимость магнитной восприимчиво-
сти имеет максимум только в случае синглетного основно-
го состояния. Максимум на зависимости )(Tχ смещен в 
сторону более высоких температур по отношению к мак-
симуму аномалии Шоттки на зависимости C(T). Когда ос-
новным состоянием системы сегментов цепочки является 
триплет, то график температурной зависимости магнитной 
восприимчивости имеет гиперболический вид. 
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Рис.1. Температурная зависимость теплоемкости в  

отсутствие магнитного поля и магнитная восприимчиво-
сти при полях параллельных и перпендикулярных оси Z,   

при фиксированных параметрах 21, ∆∆  для двух случаев: 
сверху - синглетное основное состояние системы  
сегментов цепочки S=1; снизу  -  триплетное  

основное состояние. 
Анализ зависимостей намагниченности 
Намагниченность при поле zH || выражается следу-

ющим образом: 
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При поле xH || температурная зависимость намагни-

ченности выглядит так:  
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Bg µ,2= - магнетон Бора, n - концентрация взаимодей-
ствующих пар спинов S=1/2. 

На Рис.2 показаны зависимости намагниченности сег-
ментов цепочки от поля при n=1. В случае основного три-
плетного состояния намагниченность выходит на насыще-
ние при гораздо более слабых полях, чем в случае основно-
го синглетного состояния. Также заметим, что с ростом 
температуры поле, при котором намагниченность выходит 
на насыщение, увеличивается. Это справедливо, как для 
синглетного основного состояния, так и для триплетного. 

 
Рис.2. Зависимости намагниченности от поля, сверху – 
для поля, направленного вдоль оси Z для синглетного ос-
новного состояния сегментов цепочки,  снизу – для поля, 
направленного перпендикулярно оси Z для триплетного 

основного состояния сегментов цепочки. 
 

Заключение 
Исследованы температурные зависимости теплоемко-

сти и магнитной восприимчивости  сегментов халдейнов-
ской цепочки. Проанализировано изменение зависимостей 
теплоемкости и магнитной восприимчивости в зависимо-
сти от параметров системы, а также от  того, какое состоя-
ние  системы сегментов цепочки является основным. Так-
же изучено, как изменяется поле насыщения системы в 
зависимости от температуры.  
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