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Метод трансфер-матрицi та пошук квантових гамiльтонiа-
нiв для модифiкованих BCSOS моделей поверхнi

Т.М.Верхоляк

Анотацiя. В роботi розглянуто об’ємоцентровану модель поверхнi
типу тверде тiло-тверде тiло та її узагальнення на випадок взаємодiї
дальших за найближчих сусiдiв, а також двосортної поверхнi. Ви-
користовуючи метод трансфер-матрицi, проблему зведено до дослi-
дження основного стану одновимiрних квантових спiнових моделей.
При цьому показано, що врахування далекої взаємодiї може приво-
дити до появи конкуруючих взаємодiй у квантовому ланцюжку, в
той час як двосортнiй поверхнi вiдповiдає перiодичний квантовий
ланцюжок. Також аналiзується можливiсть опису поверхнi GaAs в
межах згаданих моделей.

Transfer-matrix method and search of quantum hamiltonians
for modified BCSOS surface models

T.M.Verkholyak

Abstract. In the paper the BCSOS model of a surface and its gener-
alization for the case of further interactions and for the case of the two-
component surface is considered. Using the transfer-matrix method the
problem is reduced to the study of the ground state of one-dimensional
quantum spin models. It is shown that further than the nearest neighbor
interactions may lead to the appearance of competing interactions in a
quantum chain, whereas for the two-component surface the correspon-
dence to the periodic quantum chain has been found. The possibility of
the description of the GaAs surface within the mentioned models has
been also analyzed.
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1. Вступ

Поверхнi є об’єктом численних дослiджень сучасного матерiалознав-
ства через рiзноманiтнi технологiчнi застосування зумовленi осо-
бливостями електронних, магнiтних, структурних властивостей по-
верхонь, якi можуть значно вiдрiзнятись вiд їх об’ємних властиво-
стей [1]. В даному роздiлi розглядаються структурнi властивостi по-
верхнi, якi допускають опис в межах граткових моделей [2]. Моде-
лi типу SOS (solid on solid, тверде тiло на твердому тiлi) розгляда-
ють поверхню, як набiр взаємодiючих стовпцiв зi змiнною висотою
[3]. Висота стовпцiв кратна сталiй гратки. Характеристикою стру-
ктури поверхнi є кореляцiйна функцiя висота-висота G(R − R′) =
〈(h(R) − h(R′))2〉, яка описує ступiнь її неоднорiдностi. При пiдви-
щеннi температури до критичного значення TR G(R) починає розбi-
гатися з вiдстанню як ln(R), i це є ознакою утворення шорсткої фази
поверхнi.

Експериментально явище шорсткування поверхнi спостерiгається
в бiльшостi кристалiв. Поверхнi двовалентних металiв, а також на-
пiвпровiдникiв виявляють навiть складнiшу поведiнку [1]. При низь-
ких температурах в них виявлено реконструйованi 2 × 1 структури.
Узгоджений опис явищ реконструкцiї та шорсткування поверхнi є
можливим при включеннi в моделi поверхнi конфiгурацiйної взаємо-
дiї мiж елементами, якi не межують один з одним [4]. Такi моделi є
складним об’єктом дослiджень i одним iз способiв розгляду є зведе-
ння задачi до дослiдження основного стану одновимiрних квантових
спiнових моделей [5, 6].

В данiй роботi розглянуто метод вiдображення BCSOS моделi
(об’ємоцентрованої моделi тверде тiло на твердому тiлi) на задачу
про основний стан квантових спiн- 1

2 ланцюжкiв. В наступному роз-
дiлi модель поверхнi переписано в термiнах двовимiрної моделi Iзiнга
з умовою шестивершинної моделi та знайдено її трансфер-матрицю в
операторнiй формi. В роздiлi 3 метод трансфер-матрицi узагальню-
ється на випадок BCSOS модель з дальшими взаємодiями i отримує-
ться вiдповiдний їй гамiльтонiан квантового спiнового ланцюжка. В
роздiлi 4 двосортна BCSOS модель застосовується до опису деяких
iонних кристалiв, та розглядається можливiсть опису в її межах на-
пiвпровiдникової сполуки GaAs.
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Рис. 1. BCSOS модель поверхнi об’ємоцентрованої гратки. Рiзниця
висот сусiднiх вузлiв з темними i свiтлими кружечками становить
половину сталої гратки.

2. Метод трансфер-матрицi та аналогiя з шести-

вершинною моделлю

Розглянемо так звану BCSOS модель (об’ємоцентровану модель
тверде тiло на твердому тiлi), яка описує дискретну поверхню ква-
дратної гратки, сусiднi елементи якої мають рiзницю висот a/2 (a —
перiод гратки) [7]. Поверхня [001] об’ємоцентрованої гратки схема-
тично зображена на рис.1. Двi висоти в напрямку x (y) можуть вiд-
рiзнятись лишень на сталу гратки i енергiя зв’язку мiж ними Kx > 0
(Ky > 0). В такiй моделi сходинки мiж сусiднiми елементами поверх-
нi можна iдентифiкувати з спiнами 1/2, таким чином, що стовпець
справа вiд напрямку спiна має бiльшу висоту (див. рис.1). Для ви-
значеностi вважатимемо спiни +1/2 (−1/2), якщо вони спрямованi
вгору (вниз). Енергiї сходинок можна виразити через суму спiнiв,
записавши їх як гамiльтонiан двовимiрної моделi Iзiнга:

H =
1

2

N∑

i=1

M∑

j=1

(Kx(sz
i,j + sz

i+1,j)
2 + Ky(s

z
i,j + sz

i,j+1)
2), (2.1)

де покладено перiодичнi граничнi умови sz
i+N,j = sz

i,j , sz
i,j+M = sz

i,j .
Для того щоб ототожнити спiновий гамiльтонiан з BCSOS моделлю,
потрiбно накласти додаткову умову на спiновi оператори:

sz
i,j + sz

i+1,j+1 = sz
i+1,j + sz

i,j+1 (2.2)

для i + j = 2n. Ця умова обмежує число станiв навколо вершини, де
сходяться чотири сусiднi висоти, шiстьома, що i вiдповiдає шести-
вершиннiй моделi.
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Статистичну суму моделi можна виразити як добуток трансфер-
матриць (див. наприклад [8]):

Z =
∑

s1,1,...sN,1

. . .
∑

s1,M ,...sN,M

exp(−βH)

=
∑

s1,1,...sN,1

. . .
∑

s1,M ,...sN,M

T
s1,1,...,sN,1

1s1,2,...,sN,2
T

s1,2,...,sN,2

2s1,3,...,sN,3
. . .

× T
s1,M ,...,sN,M

2s1,1,...,sN,1
= Tr(T1T2)

M/2. (2.3)

В свою чергу матрицi T1, T2, якi заданi на просторi 2⊗N , є прямим
добутком матриць 2 × 2:

T s1,...,sN

1s′

1
,...,s′

N

=

N/2
∏

i=1

t
s2i−1,s2i

s′

2i−1
,s′

2i

, T s1,...,sN

2s′

1
,...,s′

N

=

N/2
∏

i=1

t
s2i,s2i+1

s′

2i
,s′

2i+1

, (2.4)

t
si,si+1

s′

i
,s′

i+1

= e−β(Kx(sz
i +sz

i+1)
2+Ky(sz

i +s′z
i )2)

=







e−βKx 0 0 0
0 1 e−βKy 0
0 e−βKy 1 0
0 0 0 e−βKx







. (2.5)

Формулу (2.5) легко виразити через прямий добуток матриць Паулi
σα, або матриць sα = 1

2σα:

t
si,si+1

s′

i
,s′

i+1

=

(
e−βKx + 1

2
1̂ ⊗ 1̂ + 2(e−βKx − 1)ŝz ⊗ ŝz

+e−βKy(ŝ+ ⊗ ŝ− + ŝ− ⊗ ŝ+)
)
. (2.6)

Якщо ввести позначення sα
i = 1̂ ⊗ 1̂ . . . ⊗ 1̂⊗

︸ ︷︷ ︸

i−1

ŝα ⊗ 1̂ . . . ⊗ 1̂, то можна

записати

ti,i+1 = 1̂ ⊗ 1̂ . . . ⊗ 1̂⊗
︸ ︷︷ ︸

i−1

t
si,si+1

s′

i
,s′

i+1

⊗ 1̂ . . . ⊗ 1̂

=
e−βKx + 1

2
+ 2(e−βKx − 1)sz

i s
z
i+1 + e−βKy(s+

i s−i+1 + s−i s+
i+1)

= e−2βKx(sz
i sz

i+1+ 1
4
)
(
1 + e−βKy(s+

i s−i+1 + s−i s+
i+1)

)
(2.7)

В результатi трансфер-матрицi T1 та T2 зображуються через добуток
спiнових операторiв:

T1 =

N/2
∏

i=1

e−2βKx(sz
2i−1sz

2i+
1
4
)
(
1 + e−βKy(s+

2i−1s
−
2i + s−2i−1s

+
2i)
)
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T2 =

N/2
∏

i=1

e−2βKx(sz
2is

z
2i+1+ 1

4
)
(
1 + e−βKy(s+

2is
−
2i+1 + s−2is

+
2i+1)

)
. (2.8)

Згiдно (2.3) статистична сума Z = Tr(T )M/2, де T = T1T2. Якщо вва-
жати, що власнi значення Λi матрицi T вiдомi, то статистична сума

Z =
∑2N

i=1 Λ
M/2
i . Визначення власних значень трансфер-матрицi є в

загальному випадку складною задачею, тому зручно записати її у
формi T = exp(−Hq), де Hq – деякий оператор, назвемо його гамiль-
тонiаном квантової моделi. З точнiстю до e−βKy , або в так звано-
му наближеннi одного перекиду [9] отримаємо гамiльтонiан спiн− 1

2
XXZ моделi Гайзенберга:

Hq =

N∑

i=1

Jzsz
i s

z
i+1 + Jxx(sx

i sx
i+1 + sy

i s
y
i+1). (2.9)

Тут введено такi позначення для Jz = 2βKx, Jxx = −2e−βKy . Най-
менше власне значення E0 гамiльтонiану вiдповiдатиме найбiльшо-
му власному значенню трансфер-матрицi, а вiльна енергiя поверх-
нi на один вузол матиме такий вигляд в термодинамiчнiй границi
f = e0/(2β). Кореляцiйну функцiю висота-висота теж можна вира-
зити через спiновi кореляцiйнi функцiї:

G(Ri+n,j − Ri,j) = 〈
(

i+n∑

l=i+1

sz
l

)2

〉 =
n

4
+ 2

i+n∑

l,l′=i+1(l 6=l′)

〈sz
l s

z
l′〉 (2.10)

Слiд зауважити, що одновимiрна XXZ модель зазнає квантового
фазового переходу в основному станi при Jz = |Jxx| [15]. Якщо
Jz > |Jxx|, система перебуває в антиферомагнiтному станi, а її ко-
реляцiйнi функцiї затухають експонентно. Згiдно (2.10) кореляцiйна
функцiя висота-висота має таку ж асимптотичну поведiнку, а от-
же, антиферомагнiтна фаза вiдповiдатиме гладкiй фазi поверхнi [6].
Протилежний випадок Jz < |Jxx| вiдповiдає фазi спiнової рiдини,
в якiй спiновi кореляцiйнi функцiї затухають степенево, що веде до
логарифмiчної розбiжностi у G(R). Звiдси видно, що фаза спiнової
рiдини вiдповiдає шорсткiй фазi поверхнi.

3. Врахування взаємодiї мiж дальшими сусiдами в

моделях реконструкцiї поверхнi

BCSOS модель з взаємодiєю мiж найближчими сусiдами, розгля-
нута в попередньому роздiлi, дозволяє описати лишень простi по-
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верхнi в яких вiдсутнi впорядкування. Для опису реконструкцiї по-
верхнi враховують дальшi взаємодiї мiж елементами поверхнi [4,10].
Зокрема, BCSOS модель iз взаємодiєю Kxy (див. рис.1) розгляну-
та в роботi [10] числовим методом, який грунтується на розрахунку
трансфер-матрицi скiнченних систем та скiнченно-розмiрному скей-
лiнгу. Авторами було отримано фазову дiаграму моделi, та виявлено,
що достатньо сильна взаємодiя мiж наступними пiсля найближчих
сусiдiв призводить до виникнення реконструйованої поверхнi 2 × 2.
В даному роздiлi шукаємо зображення згаданої моделi на квантовий
спiновий ланцюжок. Спочатку зауважимо, що взаємодiя Kxy додає
до гамiльтонiану (2.1) такий вклад:

H(1) =
∑

i,j

′
Kxy

(
(sz

i,j + sz
i+1,j+1)

2 + (sz
i,j+1 + sz

i+1,j)
2
)
, (3.1)

де
∑′

i,j означає суму за такими iндексами i, j, що задовiльняють умо-
ву i + j – непарне число. В цьому випадку зображення статистичної
суми у формi (2.3) далi справедливе, але форма самих трансфер-
матриць T1 та T2 змiнюється:

T s1,...,sN

1s′

1
,...,s′

N

=

N/2
∏

i=1

t
s2i−1,s2i

s′

2i−1
,s′

2i

t
(1)s2i,s2i+1

s′

2i
,s′

2i+1

,

T s1,...,sN

2s′

1
,...,s′

N

=

N/2
∏

i=1

t
s2i,s2i+1

s′

2i
,s′

2i+1

t
(1)s2i+1,s2i+2

s′

2i+1
,s′

2i+2

, (3.2)

де

t
(1)si,si+1

s′

i
,s′

i+1

= e−β(Kxy((sz
i +s′z

i+1)2+(s′z
i +sz

i+1)
2))

=







e−2βKxy e−βKxy e−βKxy 1
e−βKxy 1 e−2βKxy e−βKxy

e−βKxy e−2βKxy 1 e−βKxy

1 e−βKxy e−βKxy e−2βKxy







. (3.3)

На вiдмiну вiд попереднього випадку знайти трансфер-матрицю в
операторнiй формi неможливо, оскiльки матрицi мають заплутанi
iндекси. З iншого боку можна видiлити в матрицi t(1) одиничний
вклад i записати її у формi t(1) = e−β2Kxy +1

2 (1̌ + δt(1)), де 1̌ – матри-
ця всi елементи якої одиницi. Далi збережемо в трансфер-матрицi
тiльки доданки лiнiйнi за δt(1):

T s1,...,sN

1s′

1
,...,s′

N

≈
N/2
∏

i=1

t
s2i−1,s2i

s′

2i−1
,s′

2i

+

N/2
∑

m=1

∏

i6=m,m+1

t
s2i−1,s2i

s′

2i−1
,s′

2i
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×t
s2m−1,s2m

s′

2m−1
,s′

2m

δt
(1)s2m,s2m+1

s′

2m
,s′

2m+1

t
s2m+1,s2m+2

s′

2m+1
,s′

2m+2

,

T s1,...,sN

2s′

1
,...,s′

N

≈
N/2
∏

i=1

t
s2i,s2i+1

s′

2i
,s′

2i+1

+

N/2
∑

m=1

∏

i6=m,m+1

t
s2i,s2i+1

s′

2i
,s′

2i+1

×t
s2m,s2m+1

s′

2m
,s′

2m+1

δt
(1)s2m+1,s2m+2

s′

2m+1
,s′

2m+2

t
s2m+2,s2m+3

s′

2m+2
,s′

2m+3

, (3.4)

Пiсля ряду обчислень отримується

∆tm−1,m,m+1,m+2

= 1̂ ⊗ 1̂ . . . ⊗ 1̂⊗
︸ ︷︷ ︸

m−2

t
sm−1,sm

s′

m−1
,s′

m
δt

(1)sm,sm+1

s′

m,s′

m+1

t
sm+1,sm+2

s′

m+1
,s′

m+2

⊗ 1̂ . . . ⊗ 1̂

= e−2βKx(sz
m−1sz

m+sz
m+1sz

m+2+
1
2
)
(
∆1s

z
msz

m+1

+∆2e−βKy(s+
m−1s

−
m + s−m−1s

+
m + s+

m+1s
−
m+2 + s−m+1s

+
m+2)

−∆1e−2βKy(s+
m−1s

−
m−s−m−1s

+
m)(s+

m+1s
−
m+2−s−m+1s

+
m+2)

)
, (3.5)

де ∆1 = tanh(βKxy), ∆2 = (1 − cosh(βKxy))/ cosh(βKxy). Викори-
ставши (2.7), (3.5), можна знайти трансфер-матрицi T1, T2 в опера-
торнiй формi, а потiм i гамiльтонiан вiдповiдної квантової моделi в
наближеннi одного перекиду. Вiн також матиме вигляд XXZ моделi
Гайзенберга (2.9), проте з перенормованими константами взаємодiї:

J̃z = 2β(Kx + 2Kxy), J̃xx = 2e−βKy/ cosh(βKxy). (3.6)

Очевидно, що врахування взаємодiї Kxy у найнижчому порядку не
призводить до якiсних змiн у поведiнцi поверхнi, оскiльки зводиться
до попередньо отриманої XXZ моделi. Вплив цiєї взаємодiї можна
прослiдкувати з J̃z, J̃xx (3.6): додатня Kxy збiльшує енергiю нео-
днорiдностей, що проявляється у спiновiй моделi ростом J̃z i вищою
температурою переходу до шорсткої фази у моделi поверхнi. Вiд’єм-
на Kxy має протилежний ефект. Зауважимо, що оскiльки з самого
початку Kxy вважалось малим, отриманий квантовий гамiльтонiан
не дає змоги описати ефекти реконструкцiї поверхнi, якi стають мо-
жливими лише при сильнiших далеких взаємодiях.

Наступна пiсля Kxy взаємодiя — це взаємодiя мiж парами ву-
злiв [hi,j , hi+3,j+1], [hi,j , hi+3,j−1], [hi,j , hi+1,j+3], [hi,j , hi+1,j−3]. Рiзни-
цю мiж висотами на вузлах неважко виразити через спiни. Так
hi,j − hi+3,j+1 = −(sz

i,j+1 + sz
i+1,j+1 + sz

i+2,j+1), hi,j − hi+3,j−1 =
−(sz

i,j + sz
i+1,j + sz

i+2,j), hi,j − hi+1,j+3 = −(sz
i,j+1 − sz

i,j+2 + sz
i,j+3),

hi,j − hi+1,j−3 = (sz
i,j+1 − sz

i,j−1 + sz
i,j−2). Останнi два вирази пов’язу-

ють у гамiльтонiанi не лишень сусiднi, а й дальшi ланцюжки. Вна-
слiдок цього формалiзм трансфер-матрицi вже не може бути легко
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застосований. В загальному випадку потрiбно розглядати трансфер-
матрицю збудовану на чотирьох ланцюжках, що iмовiрно приведе
до квантової моделi двох взаємодiючих спiнових ланцюжкiв. Якщо
ж вiдкинути цi доданки i розглянути випадок анiзотропiї у x на-
прямку [4], то енергiя цiєї взаємодiї враховується таким внеском у
гамiльтонiан:

H(2) =
∑

i,j

K ′(sz
i,j + sz

i+1,j + sz
i+2,j)

2. (3.7)

В даному випадку трансфер-матрицi моделi зручно зобразити як до-
буток двох складових: поздовжньої, яка мiстить спiновi оператори
одного ланцюжка, i поперечної, яка описує мiжланцюжкову взаємо-
дiю:

T s1,...,sN

(1,2)s′

1
,...,s′

N

=
∑

s′′

1
,...,s′′

N

T s1,...,sN

(1,2)xs′′

1
,...,s′′

N

T
s′′

1 ,...,s′′

N

(1,2)ys′

1
,...,s′

N

, (3.8)

T s1,...,sN

(1,2)xs′′

1
,...,s′′

N

= e−β
∑

i
(Kx

2
(sz

i +sz
i+1)

2+K′(sz
i +sz

i+1+sz
i+2)2)

∏

i

δsi,s′′

i

= e−β
∑

i
(Kx

2
(sz

i +sz
i+1)

2+K′(sz
i +sz

i+1+sz
i+2)2) (3.9)

T
s′′

1 ,...,s′′

N

1ys′

1
,...,s′

N

= e−β
∑

i

(
Ky

2
(sz

i +s′z
i )2
)

=

N/2
∏

i=1

(
1 + e−βKy(s+

2i−1s
−
2i + s−2i−1s

+
2i)
)

T
s′′

1 ,...,s′′

N

2ys′

1
,...,s′

N

=

N/2
∏

i=1

(
1 + e−βKy(s+

2is
−
2i+1 + s−2is

+
2i+1)

)
. (3.10)

Записавши повну трансфер-матрицю в наближеннi одного перекиду,
можна отримати гамiльтонiан квантової моделi з zz взаємодiєю мiж
наступними пiсля найближчих сусiдами [6]:

Hq =

N∑

i=1

Jzsz
i s

z
i+1 + Jz

2 sz
i s

z
i+2 + Jxx(sx

i sx
i+1 + sy

i sy
i+1), (3.11)

де Jz = 2β(Kx + 2K ′), Jz
2 = 2βK ′, Jxx = −2e−βKy . Цей гамiльтонiан

описує фрустрований квантовий ланцюжок з конкуруючою zz взає-
модiєю мiж найблжчими i наступними пiсля найближчих сусiдами.
В залежностi вiд значень параметрiв така система може перебува-
ти в антиферомагнiтнiй, димернiй фазах та у фазi спiнової рiдини,
що вiдповiдає гладкiй, невпорядкованiй гладкiй та шорсткiй фазi по-
верхнi [9].
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4. Двосортна BCSOS модель та її застосування до

опису поверхонь iонних кристалiв та поверхнi

GaAs

Iоннi кристали є яскравим прикладом систем з двосортною поверх-
нею. Для них часто характерна об’ємоцентрована кубiчна гратка з
атомами одного сорту на межi елементарної комiрки i атомом iншого
сорту в центрi. Поверхня [100] такого матерiалу вiдповiдатиме дво-
сортнiй BCSOS моделi. Така поверхня подiлена на двi пiдгратки A
та B, енергiї рiзниць висот для атомiв сортiв A та B буде рiзною,
KA та KB вiдповiдно. Описана модель вiдповiдає знакозмiннiй ше-
стивершиннiй моделi [11–13], а також може бути зображена моделлю
Ашкiна-Телера [11]. З iншого боку, як i в попереднiх параграфах, цю
модель можна звести до задачi на основний стан квантової спiнової
моделi. Для цього зауважимо, що двосортнiй BCSOS моделi вiдпо-
вiдає така модель Iзiнга

H =
1

2

∑

i,j

KA

(
(sz

2i−1,2j−1 + sz
2i,2j−1)

2 + (sz
2i−1,2j + sz

2i,2j)
2
)

+KB

(
(sz

2i−1,2j−1 + sz
2i−1,2j)

2 + (sz
2i,2j−1 + sz

2i,2j)
2
)

+KB

(
(sz

2i,2j + sz
2i+1,2j)

2 + (sz
2i,2j+1 + sz

2i+1,2j+1)
2
)

+KA

(
(sz

2i,2j + sz
2i,2j+1)

2 + (sz
2i+1,2j + sz

2i+1,2j+1)
2
)
. (4.1)

Процедура знаходження трансфер-матрицi, описана вище, легко уза-
гальнюється i на цей випадок. Так, трансфер-матрицi T1, T2 мати-
туть такий вигляд:

T1 =

N/2
∏

i=1

e−2βKA(sz
2i−1sz

2i+
1
4
)
(
1 + e−βKB (s+

2i−1s
−
2i + s−2i−1s

+
2i)
)

T2 =

N/2
∏

i=1

e−2βKB(sz
2is

z
2i+1+ 1

4
)
(
1 + e−βKA(s+

2is
−
2i+1 + s−2is

+
2i+1)

)
. (4.2)

Квантовий гамiльтонiан, який вiдповiдає трансфер-матрицi T =
T1T2 в наближеннi одного перекиду матиме вигляд:

Hq =

N/2
∑

i=1

Jz
Asz

2i−1s
z
2i + Jz

Bsz
2is

z
2i+1

+Jxx
B (sx

2i−1s
x
2i + sy

2i−1s
y
2i) + Jxx

A (sx
2is

x
2i+1 + sy

2is
y
2i+1), (4.3)
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Рис. 2. Поверхня [001] сполуки GaAs. Темнi (свiтлi) кружечки позна-
чають атоми Ga (As). Меншi (бiльшi) символи вiдповiдають першому
(другому) шару. Лiнiями з’єднано сусiднi атоми.

де Jz
A,B = 2βKA,B, Jxx

A,B = −2e−βKA,B . Гамiльтонiан (4.3) описує перi-
одичний XXZ ланцюжок з перiодом 2. Вiдомо, що двосортна BCSOS
модель зазнає фазового переходу скiнченного порядку [11]. Отже, i
у вiдповiднiй їй спiновiй моделi (4.3) також повинен iснувати такий
фазовий перехiд в основному станi, проте аналiз цiєї моделi потребує
додаткового розгляду. З загальних мiркувань можна стверджувати,
що квантовий гамiльтонiан (4.3), може описати реконструйовану по-
верхню 2×2, у випадку низьких температур (β � 1) та рiзних знакiв
енергiй взаємодiй KA та KB.

Серед двокомпонентних сполук, особливе мiсце посiдає GaAs, по-
верхня якого виявляє цiлий ряд фазових перетворень пiд впливом
температуру i iнших зовнiшнiх умов [14]. Сполука GaAs кристалiзу-
ється у кубiчну структуру цинкової обманки, яку можна уявити як
гранецентровану гратку галiю з iншою гранецентрованою граткою
миш’яку змiщену на

√
3/4 сталої гратки у напрямку [111] [14]. Два

шари Ga та As поверхнi [001] зображено на рис. 2. З рис. 2 видно,
що просторово найближчими один до одного є атоми рiзних сортiв,
крiм того їх положення одне вiдносно одного є однозначним. Нато-
мiсть наступнi сусiди будуть атомами одного сорту i на поверхнi [001]
рiзниця висот мiж ними буде ±a/2, де a — стала гратки. Цей факт
дозволяє розглядати поверхнi збагаченi Ga або As як ефективну BC-
SOS модель поверхнi. В першому випадку параметром взаємодiї бу-
де ефективна енергiя зв’язку двох атомiв As, а в iншому випадку
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Ga. Очевидно також, що для опису впорядкування та шорсткува-
ння на поверхнi сполуки GaAs з промiжними концентрацiями обох
компонент необхiдно вийти за межi BCSOS моделi i розглянути її
узагальнення.

5. Висновки

В роботi розглянуто узагальнення BCSOS моделi поверхнi на випа-
док взаємодiй дальших за найближчi сусiди та двосортної поверх-
нi. BCSOS модель поверхнi представлено моделлю Iзiнга з умовою
шестивершинної моделi, яку записано явно. У випадку врахування
дальших взаємодiй було знайдено трансфер-матрицю в операторнiй
формi, а також гамiльтонiан квантової моделi, який їй вiдповiдає
в наближеннi одного перекиду. Вихiд за межi взаємодiй мiж най-
ближчими сусiдами може призводити до виникнення у квантовому
ланцюжку, який вiдповiдає BCSOS моделi, конкуруючих взаємодiй,
а також нових фаз. Дослiдження двосортної BCSOS моделi може
бути зведено до перiодичного квантового XXZ ланцюжка з перiо-
дом 2 та допускає опис реконструйованої фази поверхнi. Розглянута
модель поверхнi GaAs передбачає її зображення звичайною BCSOS
моделлю у випадку збагачення Ga або As.
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