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Магнитные атомные цепочки имеют потенциальные приложения в различных перспектив-
ных областях физики, таких как спинтроника, квантовые коммуникации и квантовые вычис-
ления. Одним из возможных способов исследования магнитных свойств атомных цепочек на
больших временных масштабах является кинетический метод Монте–Карло (КММК). В на-
стоящей работе мы предлагаем новую КММК-модель, учитывающую зависимость частотных
префакторов от параметров цепочки. Наши результаты показывают, что эмпирическое прави-
ло Мейера–Нелделя применимо к магнитным системам: более высокие энергетические барье-
ры соответствуют более высоким частотным префакторам. Используя геодезический метод
упругой ленты и гармоническое приближение теории переходного состояния, мы вычислили
поправки, обусловленные неколлинеарностью магнитных моментов атомов в переходном состо-
янии. Обсуждаются ограничения применимости предложенной КММК-модели. Показано что
в общем случае зависимостью частотных префакторов от параметров атомной цепочки нельзя
пренебрегать.
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1. ВВЕДЕНИЕ

После обнаружения гигантской магнитной ани-
зотропии у атомов Co на поверхности Pt(997) [1,
2], атомные цепочки стали чрезвычайно привле-
кательными объектами как с экспериментальной,
так и с теоретической точек зрения. Образова-
ние ферромагнитных двурядных цепочек Co бы-
ло экспериментально обнаружено на поверхности
Ir(001) [3]. Магнитные свойства множества других
металлических цепочек были исследованы с помо-
щью квантово-механических расчётов [4–8]. Метод
создания антиферромагнитных однорядных и двух-
рядных атомных цепочек с помощью сканирую-
щего туннельного микроскопа (СТМ) был проде-
монстрирован экспериментально на поверхностях
CuN/Cu(001) и Cu2N/Cu(001) [9, 10]. Магнитные
свойства цепочек на поверхности Cu3N/Cu(110) бы-
ли изучены в работе [11]. Интересным способом
модификации магнитных свойств атомных цепо-
чек является окисление поверхности [12, 13]. Ши-
роко обсуждается потенциальное применение атом-
ных цепочек в спинтронике [14], квантовых ком-
муникациях [15–18], квантовых вычислениях [19]
и других областях [20, 21].
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Теоретические подходы, используемые для иссле-
дования магнитных свойств атомных цепочек, мож-
но разделить на четыре основные группы:

1. квантово-механические расчёты, основанные
на теории функционала плотности [22, 23];

2. численное решение уравнения Ландау–Лиф-
шица–Гильберта [24, 25];

3. моделирование кинетическим методом
Монте–Карло (КММК) [26];

4. различные аналитические методы [27–30].

Очень простая, но эффективная КММК-модель бы-
ла предложена в статье [26]. В этой модели рассмат-
риваются только переходы, связанные с переворо-
том магнитного момента одного атома, в то время
как остальные магнитные моменты считаются фик-
сированными. Модель предполагает возможность
двух типов переходов:

1. переходы между начальным и конечным со-
стояниями, которые одновременно являются
локальными минимумами магнитной энергии
цепочки;

2. переходы, в которых либо начальное, либо ко-
нечное состояния соответствуют локальному
максимуму энергии.
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Для переходов первого типа были получе-
ны аналитические выражения для энергетиче-
ских барьеров ∆E. При этом частотные префак-
торы ν0 предполагались одинаковыми для всех
переходов и выбирались равными 109 Гц. Ча-
стоты переходов вычислялись по классической
формуле Аррениуса [31]:

ν = ν0 exp

(

−∆E

kBT

)

, (1)

где T — температура, kB — постоянная Больцма-
на. Простота КММК-модели [26] сделала её весь-
ма привлекательной. Она была использована для
численного исследования магнитных свойств раз-
личных одномерных и двумерных систем [32–34].
Кроме того, эта модель послужила основой для ана-
литического подхода, основанного на приближении
случайного блуждания доменной стенки [27, 28, 35].

Основная цель настоящей статьи — обобщить
КММК-модель [26]. Во-первых, мы включим в мо-
дель двухосную магнитокристаллическую анизо-
тропию. Во-вторых, мы выведем простые оценки
для частотных префакторов. Затем мы сравним
аналитические результаты, полученные с помощью
обобщенной КММК-модели, с результатами числен-
ного моделирования, чтобы оценить их точность
и границы применимости нашей модели.

2. МЕТОДЫ

Магнитное взаимодействие между атомами на по-
верхности можно описать эффективным гамильто-
нианом [20, 36]:

H = Hex +HMAE +Hint, (2)

где первое слагаемое Hex описывает обменное взаи-
модействие между атомами в цепочке и имеет вид

Hex = −J
∑

i

(si · si+1) , (3)

где si — единичные векторы магнитных моментов.
Наша модель предполагает, что:

1. рассматривается обменное взаимодействие
только между ближайшими соседями,

2. обменный интеграл J одинаков для всех пар
ближайших соседей,

3. цепочка атомов может быть либо ферромаг-
нитной (J > 0), либо антиферромагнитной
(J < 0).

Второе слагаемое в гамильтониане (2) представ-
ляет собой энергию магнитокристаллической ани-
зотропии (ЭМА) и может быть записано как [20]:

HMAE =
∑

i

[

−K(syi )
2 + E

(

(szi )
2 − (sxi )

2
)]

. (4)

Мы считаем, что параметры K и E положитель-
ны и K > E. В таком случае ось y является осью
легкого намагничивания, а ось z — осью трудного
намагничивания.

Последнее слагаемое в гамильтониане (2) пред-
ставляет собой зеемановское взаимодействие
с внешним магнитным полем B:

Hint = −µ
∑

i

(si ·B) , (5)

где µ — величина магнитного момента атома цепоч-
ки. Мы предполагаем, что магнитный момент µ оди-
наков для всех атомов в цепочке и его величина не
зависит от направления единичного вектора si.

В рамках теории переходного состояния
(ТПС) [31, 37] частоты перемагничивания ν
атомной цепочки можно оценить с помощью фор-
мулы Аррениуса (1). При этом предполагается,
что энергетические барьеры ∆E не зависят от
температуры [31]. Для численного определения
энергетических барьеров ∆E мы используем геоде-
зический метод упругой ленты (ГМУЛ) [37, 38].

В гармоническом приближении ТПС частотный
префактор ν0 вычисляется как [37, 39–41]:

ν0 =
1

2π











(

2N−1
∑

k=1

(aksp)
2

ξksp

)

2N
∏

k=1

ξkmin

2N−1
∏

k=1

ξksp











1/2

, (6)

где ξkmin и ξksp — собственные значения 2N -мерной
матрицы Гессе H, вычисленные в локальном мини-
муме энергии и в седловой точке соответственно.
Мы предполагаем, что собственные значения рас-
положены в порядке убывания: ξ1min ≥ ξ2min ≥ . . .
. . . ≥ ξ2Nmin > 0 и ξ1sp ≥ ξ2sp ≥ . . . ≥ ξ2N−1

sp > 0, при

этом ξ2Nsp < 0. Коэффициенты aksp в формуле (6)
вычисляются как [37]:

aksp =
γ

µ

(

e2Nsp
[

ssp × eksp
])

, (7)

где eksp — собственные векторы матрицы Гессе в сед-
ловой точке, ssp = (ssp,1, . . . , ssp,N ), а γ = gµB/~ —
гиромагнитное отношение. Подчеркнем, что мы
рассматриваем атомные цепочки конечной длины
в присутствии двухосной магнитокристаллической
анизотропии (4). В этом случае гамильтониан (2)
не инвариантен ни относительно трансляций, ни от-
носительно вращений, и все собственные значения
ξkmin и ξksp матрицы Гессе H отличны от нуля.

Кратко обсудим пределы применимости описан-
ного выше подхода.

Во-первых, при низких температурах становят-
ся существенными эффекты квантового туннели-
рования [31, 42]. Однако при температурах вы-
ше примерно 1 К этими эффектами, как правило,
можно пренебречь [33, 43], что позволяет исполь-
зовать классические векторы si вместо квантовых
операторов.
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Во-вторых, мы предполагаем, что атомные це-
почки находятся в упорядоченной фазе — ли-
бо ферромагнитной, либо антиферромагнитной.
Следовательно, температура должна быть ниже
критической температуры Tc цепочки. Критиче-
ская температура для атомных цепочек обыч-
но лежит в диапазоне нескольких десятков
градусов Кельвина [1, 10].

Подчеркнем, что расчет критической темпе-
ратуры атомных цепочек выходит за рамки
нашей статьи.

3. РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

В этом разделе мы сначала обобщим метод
КММК, предложенный ранее в статье [26]. Затем
мы сравним аналитические результаты с результа-
тами численных расчётов, выполненных в рамках
методов ГМУЛ и ТПС.

3.1. Теоретические оценки

В статье [26] рассматривались переходы, связан-
ные с переворотом одного магнитного момента.
При этом, были рассмотрены переходы двух ти-
пов [26]: (1) переходы, при которых как началь-
ное, так и конечное состояния являются локальны-
ми минимумами энергии, и (2) переходы, при кото-
рых либо начальное, либо конечное состояние явля-
ется локальным максимумом энергии. Важно под-
черкнуть, что рассмотрение переходов второго ти-
па несовместимо с ТПС. Чтобы гарантировать, что
при переворотах магнитного момента происходят
только переходы первого типа, ширина доменной
стенки должна быть мала по сравнению с межатом-
ным расстоянием.

Ширину доменной стенки можно оценить
как [44]:

δN =

√

|J |
2(K − E)

.

Из условия δN ≪ 1 получаем ограничение на пара-
метры модели:

|J | ≪ (K − E). (8)

Это условие выполняется во многих системах атом-
ных цепочек, таких как Fe/Cu2N/Cu(001) [10]
и MnO2/Ir(001) [12]. Если условие (8) не выполня-
ется, следует рассматривать перевороты групп маг-
нитных моментов [45], а не отдельных моментов.
В настоящей работе мы предполагаем, что усло-
вие (8) выполняется.

Следуя работе [26], предположим, что внешнее
магнитное поле направлено вдоль оси легкого на-
магничивания, т.е. B = (0, B, 0). Кроме того, пред-
положим, что все магнитные моменты, за исключе-
нием одного с индексом i0, ориентированы вдоль

оси легкого намагничивания: si6=i0 = (0, syi , 0), где
syi = ±1. Магнитный момент с индексом i0 ориенти-
рован произвольно: si0 = (s̃xi0 , s̃

y
i0
, s̃zi0). Тогда вклад

в магнитную энергию атомной цепочки, связанный
с ориентацией магнитного момента i0, равен

E(si0) = −K(s̃yi0)
2 + E

[

(s̃zi0)
2 − (s̃xi0)

2
]

−
−
[

µB + J(syi0+1 + syi0−1)
]

s̃yi0 . (9)

Легко найти локальные минимумы и седловую
точку энергии (9). Локальные минимумы соот-
ветствуют единичным векторам s

min
i0

= (0, syi0 , 0),

где syi0 = ±1. Энергия в этих минимумах равна

E(smin
i0 ) = −K − hi0 , где

hi0 =
[

µB + J(syi0+1 + syi0−1)
]

syi0 . (10)

Собственные векторы и собственные значения гес-
сиана H в этих минимумах равны e

1
min = (0, 0, 1),

ξ1min = 2(K + E) + hi0 и e
2
min = (1, 0, 0),

ξ2min = 2(K − E) + hi0 . Седловая точка соответ-

ствует единичному вектору s
sp
i0

= (
√

1− η2, η, 0),

где η = −µB+J(sy
i0+1

+sy
i0−1

)

2(K−E) . Обратите внимание,
что седловая точка существует лишь при усло-
вии 2(K − E) > |hi0 |, которое мы предполага-
ем выполненным. Энергия в седловой точке равна

E(sspi0 ) = −E +
h2
i0

4(K−E) . Собственные векторы и соб-

ственные значения гессиана H в седловой точке рав-

ны e
1
sp = (0, 0, 1), ξ1sp = 4E и e

2
sp = (η,−

√

1− η2, 1),

ξ2sp = −2(K−E)+
h2
i0

2(K−E) < 0. Тогда энергетический

барьер для переворота магнитного момента равен

∆E = E(sspi0 )− E(smin
i0 ) =

[2(K − E) + hi0 ]
2

4(K − E)
. (11)

А частотный префактор, согласно формуле (6), ра-
вен

ν0 =
γ

πµ

√

(

K +
hi0

2

)2

− E2. (12)

Формулы (11) и (12) обобщают простую КММК-
модель, предложенную в статье [26].

3.2. Численные результаты

Для оценки точности выражений (11) и (12) рас-
смотрим короткую цепочку, состоящую из 10 ато-
мов. Атомная цепочка может быть как ферро-
магнитной, так и антиферромагнитной. Различ-
ные низкоэнергетические магнитные конфигура-
ции атомной цепочки представлены в таблице. Со-
стояние 0 соответствует основному состоянию це-
почки. В состояниях 1–5 атомная цепочка имеет
одну доменную стенку. Очевидно, что конфигура-
ции с двумя или большим числом доменных стенок
обладают более высокой энергией, что делает их
маловероятными при низких температурах.
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Таблица . Низкоэнергетические магнитные состоя-
ния ферромагнитной (J > 0) и антиферромагнитной
(J < 0) цепочек, состоящих из 10 атомов. Направления
магнитных моментов по и против оси легкого намагни-
чивания y условно показаны стрелочками вверх и вниз

Состояние J > 0 J < 0

0 ↑↑↑↑↑↑↑↑↑↑ ↑↓↑↓↑↓↑↓↑↓
1 ↓↑↑↑↑↑↑↑↑↑ ↓↓↑↓↑↓↑↓↑↓
2 ↓↓↑↑↑↑↑↑↑↑ ↓↑↑↓↑↓↑↓↑↓
3 ↓↓↓↑↑↑↑↑↑↑ ↓↑↓↓↑↓↑↓↑↓
4 ↓↓↓↓↑↑↑↑↑↑ ↓↑↓↑↑↓↑↓↑↓
5 ↓↓↓↓↓↑↑↑↑↑ ↓↑↓↑↓↓↑↓↑↓

Для численных расчетов были выбраны следу-
ющие параметры гамильтониана (2): K = 1 мэВ,
E = 0.1 мэВ, µ = 1 µB. Эти значения согла-
суются с типичными энергетическими масштаба-
ми, наблюдаемыми во многих физических систе-
мах [10, 12, 46].

3.2.1. Случай B = 0

Сначала рассмотрим случай отсутствия внешне-
го магнитного поля. В формулах (11) и (12) вели-
чина hi0 равна |J | для перехода из состояния 0 в 1,
−|J | для перехода из состояния 1 в 0 и hi0 = 0
для перехода из состояния 1 в состояние 2 и всех
других подобных переходов. Теоретическая зависи-
мость энергетического барьера ∆Etheory от величи-
ны обменного интеграла |J | показана на рис. 1, a.
Видно, что барьер для образования доменной стен-
ки на краю цепочки (переход из 0 в 1) монотон-
но возрастает с ростом |J |. Барьер для исчезнове-
ния доменной стенки (переход из 1 в 0) монотонно
уменьшается с ростом |J |. А барьер для движения
доменной стенки внутри цепочки не зависит от |J |,
он равен K − E.

Более точные численные расчеты были выполне-
ны методом ГМУЛ [37, 38]. Учет эффектов неколли-
неарности магнитных моментов приводит к умень-
шению энергетических барьеров, поэтому разность
∆Etheory − ∆Enum всегда положительна. Эта раз-
ность не зависит от направления перехода, т.е. оди-
накова для переходов из i в j и из j в i. Её за-
висимость от модуля обменного интеграла |J | по-
казана на рис. 1, б. Отметим несколько важных
особенностей:

1. зависимость одинакова для ферромагнитных
(J > 0) и антиферромагнитных (J < 0) атом-
ных цепочек;

2. разность ∆Etheory−∆Enum мала, при условии
(8);

3. если условие (8) не выполняется, то энергети-
ческие барьеры для переходов из 0 в 1 и из 1
в 2 могут значительно отличаться от значе-
ний, полученных по формуле (11);

Рис. 1. а — Зависимость энергетических барьеров, рас-
считанных по формуле (11) от величины |J |. б — За-
висимость разности ∆Etheory − ∆Enum от величины
|J |. Расчеты выполнены для следующих параметров:
K = 1 мэВ, E = 0.1 мэВ

4. энергетические барьеры для переходов из 2
в 3, из 3 в 4 и из 4 в 5 незначительно отли-
чаются друг от друга.

Зависимость частотных префакторов, рассчитан-
ных по формуле (12), от величины |J | показана
на рис. 2, a. Как и в случае энергетических барье-
ров, частотный префактор, связанный с образова-
нием доменной стенки (переход из 0 в 1), монотонно
возрастает с ростом |J |. Префактор, соответствую-
щий исчезновению доменной стенки (переход из 1
в 0), монотонно убывает с ростом |J |. А префактор
для движения доменной стенки внутри атомной це-
почки остается постоянным, он равен γ

πµ

√
K2 − E2.

Отметим, что полученные аналитические зависи-
мости соответствуют эмпирическому правилу Мей-
ера–Нелделя [46–48], которое гласит, что более вы-
сокие энергетические барьеры соответствуют более
высоким частотным префакторам.

Более точные расчеты частотных префакторов
были выполнены в рамках гармонического прибли-
жения ТПС согласно формуле (6). На рис. 2, б, в по-
казано отношение частотного префактора νnum

0 , вы-
численного численно, к теоретическому значению

νtheory
0 , полученному по формуле (12). Отметим ос-
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Рис. 2. а — Зависимость частотных префакторов, рас-
считанных по формуле (12), от величины обменного ин-

теграла |J |. б, в — Зависимость отношения νnum
0 /νtheory

0

от |J |: б — для ферромагнитных атомных цепочек (J >
0) и в — для антиферромагнитных атомных цепочек
(J < 0). Расчеты выполнены для следующих парамет-
ров: K = 1 мэВ, E = 0.1 мэВ, µ = 1 µB

новные особенности этих зависимостей.

1. Отношения νnum
0 /νtheory

0 различаются для пря-
мых и обратных переходов.

2. Зависимости отношений νnum
0 /νtheory

0 от ве-
личины |J | немонотонны. При этом отноше-

ние νnum
0 /νtheory

0 может быть как больше, так

и меньше 1 для одного и того же перехода при
разных значениях |J |.

3. Полученные зависимости различаются для
ферромагнитных и антиферромагнитных
атомных цепочек.

4. Отношение νnum
0 /νtheory

0 стремится к 1, когда
выполняется условие (8).

5. Если условие (8) не выполняется, то ча-
стотные префакторы νnum

0 могут отличаться
в несколько раз от теоретических значений

νtheory
0 . Отметим, что величины νnum

0 и νtheory
0

остаются при этом одного порядка.

6. Наконец, (6) отношения νnum
0 /νtheory

0 для пере-
ходов из 2 в 3, из 3 в 4 и из 4 в 5 (а также для
обратных им переходов) незначительно отли-
чаются друг от друга.

3.2.2. Случай B 6= 0

Теперь рассмотрим переходы при наличии внеш-
него магнитного поля, ориентированного вдоль оси
легкого намагничивания B = (0, B, 0). Будем счи-
тать, что величина B может принимать как поло-
жительные, так и отрицательные значения в диа-
пазоне [−10, 10] Тл. Остальные параметры гамиль-
тониана (2) зафиксируем на следующих значениях:
|J | = 0.4 мэВ, K = 1 мэВ, E = 0.1 мэВ и µ = 1 µB.

Теоретическая зависимость энергетического ба-
рьера ∆Etheory от величины магнитного поля B для
ферромагнитной цепочки представлена на рис. 3, а.
Переходы, связанные с движением доменной стен-
ки вправо (например, из 0 в 1, из 1 в 2 и т.д.), соот-
ветствуют перевороту одного магнитного момента
против направления магнитного поля. Энергетиче-
ские барьеры для таких переходов монотонно уве-
личиваются с увеличением B. Барьеры для обрат-
ных переходов (например, из 1 в 0, из 2 в 1 и т.д.)
уменьшаются с увеличением B. Как и в случае ну-
левого поля, барьеры ∆Etheory для переходов из 2
в 3, из 3 в 4 и из 4 в 5 совпадают с барьером для
перехода из 1 в 2. Аналогично барьеры для обрат-
ных переходов из 3 в 2, из 4 в 3 и из 5 в 4 такие
же, как для перехода из 2 в 1. Ситуация стано-
вится более сложной в случае антиферромагнитной
атомной цепочки. При движении доменной стенки
слева направо магнитные моменты переворачива-
ются либо против, либо по направлению магнит-
ного поля. В результате энергетические барьеры
∆Etheory для антиферромагнитной цепочки соот-
носятся с барьерами для ферромагнитной цепочки
следующим образом:

∆Eanti
0 to 1 = ∆Eferro

0 to 1, (13)

∆Eanti
1 to 0 = ∆Eferro

1 to 0, (14)
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∆Eanti
1 to 2 = ∆Eanti

3 to 2 = ∆Eanti
3 to 4 =

= ∆Eanti
5 to 4 = ∆Eferro

2 to 1, (15)

∆Eanti
2 to 1 = ∆Eanti

2 to 3 = ∆Eanti
4 to 3 =

= ∆Eanti
4 to 5 = ∆Eferro

1 to 2. (16)

Соотношения (15) и (16) показывают, что в слу-
чае антиферромагнитных цепочек энергетические
барьеры для четно-нечетных переходов равны меж-
ду собой. Аналогично равны между собой барьеры
для нечетно-четных переходов.

На рис. 3, б, в показаны поправки к энергетиче-
ским барьерам ∆Etheory−∆Enum, рассчитанные ме-
тодом ГМУЛ. Как отмечалось выше, эти поправки
положительны, поскольку учёт неколлинеарности
приводит к уменьшению энергетических барьеров.
Отметим, что эти поправки симметричны относи-
тельно направления перехода, т.е. равны для пере-
ходов из i в j и из j в i. При этом зависимость
∆Etheory − ∆Enum от магнитного поля B различа-
ется для ферромагнитных и антиферромагнитных
цепочек. Для ферромагнитных цепочек эти зависи-
мости показаны на рис. 3, б, а для антиферромаг-
нитных цепочек — на рис. 3, в. Поправка к барье-
ру зависит как от параметра J , так и от величины
магнитного поля B. Если J остаётся постоянным,
то включение магнитного поля B может как уве-
личить, так и уменьшить эту поправку. Поправка
к барьеру уменьшается, когда магнитное поле спо-
собствует более коллинеарному расположению маг-
нитных моментов. Наоборот, поправка увеличива-
ется, когда поле приводит к менее коллинеарной
конфигурации. Величина ∆Etheory − ∆Enum суще-
ственно различается для переходов из 0 в 1 и из 1
в 2. В то же время поправки для переходов из 2
в 3, из 3 в 4 и из 4 в 5 мало отличаются друг от
друга. Наконец, в случае антиферромагнитной це-
почки магнитное поле оказывает слабое влияние на
величины поправок к барьерам для переходов из 2
в 3, из 3 в 4 и из 4 в 5.

Зависимость частотных префакторов, рассчитан-
ных по формуле (12), от величины магнитного по-
ля B для ферромагнитной цепочки показана на
рис. 4, а. Примечательно, что поведение префакто-
ров качественно напоминает поведение соответству-
ющих энергетических барьеров. Префакторы для
переходов, связанных с движением доменной стен-
ки вправо (например, из 0 в 1, из 1 в 2 и т.д.),
монотонно увеличиваются с ростом B. А префак-
торы для обратных переходов (из 1 в 0, из 2
в 1 и т.д.) уменьшаются с увеличением B. Как
и в случае нулевого поля, аналитические зависимо-
сти (11) и (12) согласуются с эмпирическим прави-
лом Мейера–Нелделя [46–48]: более высоким энер-
гетическим барьерам соответствуют более высокие
частотные префакторы. В случае антиферромаг-
нитной атомной цепочки, для частотных префакто-
ров выполняются (с точностью до переобозначения
∆E на ν0) те же соотношения (13), (14), (15) и (16),
что и для энергетических барьеров.

Рис. 3. а — Зависимость энергетических барьеров, рас-
считанных по формуле (11), от величины магнитного
поля B для ферромагнитной цепочки. б, в — Зависи-
мость разности ∆Etheory −∆Enum от величины магнит-
ного поля B для ферромагнитных (б ) и антиферромаг-
нитных (в) атомных цепочек. Расчеты выполнены для
следующих параметров: |J | = 0.4 мэВ, K = 1 мэВ,
E = 0.1 мэВ, µ = 1 µB

На рис. 4, б, в показаны отношения префакто-
ров νnum

0 , рассчитанных численно, к теоретическим

оценкам νtheory
0 , полученным по формуле (12). Как

и в случае нулевого магнитного поля, эти отно-
шения различаются для прямых и обратных пе-
реходов и могут быть как больше, так и мень-
ше 1. Отношения префакторов различаются для
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Рис. 4. а — Зависимость частотных префакторов, рас-
считанных по формуле (12), от величины магнитного

поля B. б, в — Зависимость отношения νnum
0 /νtheory

0
от

величины магнитного поля B: б — для ферромагнит-
ных (J > 0) атомных цепочек и в — для антиферромаг-
нитных (J < 0) атомных цепочек. Расчеты выполнены
для следующих параметров: |J | = 0.4 мэВ, K = 1 мэВ,
E = 0.1 мэВ, µ = 1 µB

ферромагнитных (рис. 4, б ) и антиферромагнит-
ных (рис. 4, в) цепочек. Кроме того, величина

νnum
0 /νtheory

0 зависит как от величины обменного ин-
теграла J , так и от магнитного поля B. Отношения
префакторов существенно различаются для перехо-
дов из 0 в 1, из 1 в 0, из 1 в 2 и из 2 в 1. Осталь-
ные переходы в ферромагнитных цепочках образу-
ют две группы с близкими отношениями: переходы

из 2 в 3, из 3 в 4, из 4 в 5 и обратные им переходы
(из 3 в 2, из 4 в 3, из 5 в 4). В антиферромагнитных
цепочках эти переходы группируются по другому:
переходы из 2 в 3, из 4 в 3, из 4 в 5 (четно-нечет-
ные переходы) и переходы из 3 в 2, из 3 в 4, из 5
в 4 (нечетно-четные переходы). Важно отметить,
что как и в случае отсутствия внешнего магнитно-

го поля, величины νnum
0 и νtheory

0 остаются одного
порядка.

Рис. 5. Кривые намагничивания цепочек из 10, 30 и 100
атомов при температуре 3 К. Расчеты выполнены для
следующих параметров: J = 1 мэВ, K = 1 мэВ,
E = 0.1 мэВ, µ = 1 µB . Скорость изменения магнитного
поля равна dB/dt = 130 Тл/с

Наконец, покажем как длина атомной цепочки
влияет на её магнитные свойства. На рис. 5 по-
казаны кривые намагничивания для ферромагнит-
ных цепочек, состоящих из 10, 30 и 100 атомов
при температуре 3 К. Для расчетов выбраны сле-
дующие параметры гамильтониана (2): J = 1 мэВ,
K = 1 мэВ, E = 0.1 мэВ, µ = 1 µB. Магнит-
ное поле B сначала убывает от 5 Тл до −5 Тл со
скоростью dB/dt = 130 Тл/с, а затем возвраща-
ется к первоначальному значению с той же скоро-
стью. Значение скорости изменения магнитного по-
ля выбрано таким же, как в работе [26]. Намагни-
ченность цепочки M измеряется в относительных
единицах и принимает значения от −1 до 1. Кри-
вые намагничивания построены аналитическим ме-
тодом, предложенным в работе [27], который дает
результаты очень близкие к результатам КММК-
моделирования. Идея метода состоит в том, что
перемагничивание атомной цепочки представляет-
ся в виде последовательности следующих событий:
появление доменной стенки на одном из концов
цепочки, её движение вдоль цепочки и исчезнове-
ние на другом конце цепочки. Энергетические ба-
рьеры и частотные префакторы для этих событий
вычисляются согласно формулам (11) и (12). Вид-
но, что при увеличении длины цепочки изменяет-
ся наклон кривой намагничивания и увеличивается
коэрцитивная сила.
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В настоящей работе мы обобщили простую теоре-
тическую модель, предложенную ранее [26]. Отме-
тим, что формула (11) была выведена в статье [26]
для случая E = 0, а зависимость частотных пре-
факторов от параметров модели вообще не рассмат-
ривалась. Мы вывели формулу (12) для частот-
ных префакторов, которая согласуется с выраже-
нием (11) для энергетических барьеров. Оказалось,
что эмпирическое правило Мейера–Нелделя приме-
нимо к одномерным магнитным системам: более
высоким энергетическим барьерам соответствуют
более высокие частотные префакторы. Важно под-
черкнуть, что частотные префакторы существенно
зависят как от величины обменного интеграла J ,
так и от величины магнитного поля B. Этой зави-
симостью далеко не всегда можно пренебречь.

Используя численные методы, такие как метод
ГМУЛ и гармоническое приближение ТПС, мы
нашли поправки к формулам (11) и (12). Эти
поправки пренебрежимо малы при выполнении

неравенств |J | ≪ (K − E) и |µB| ≪ (K − E).
При этих условиях аналитические формулы (11)
и (12) дают правильную оценку величин энергети-
ческих барьеров и частотных префакторов. Если
неравенства |J | ≪ (K − E) и |µB| ≪ (K − E) не
выполняются, то поправки необходимо учитывать.
Однако при низких температурах основной вклад
в зависимость скоростей переходов от параметров
модели вносят энергетические барьеры. В этом
случае для оценки энергетических барьеров сле-
дует использовать численные результаты, а для
оценки частотных префакторов можно по-преж-
нему использовать аналитическую формулу (12).
Отметим, что численное вычисление частотных
префакторов становится необходимым при иссле-
довании различий во времени жизни магнитных
состояний в ферромагнитных и антиферромагнит-
ных атомных цепочках.

При выполнении работы были использованы
вычислительные ресурсы Научно-исследователь-
ского вычислительного центра Московского госу-
дарственного университета им. М. В. Ломоносова
(НИВЦ МГУ) [49, 50].
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Magnetic atomic chains have potential applications across various fields, including spintronics, quantum
communication, and quantum computing. The kinetic Monte Carlo method is a powerful tool for investigating
the magnetic properties of atomic chains over long time scales. In this paper, we extend the simple kMC
model proposed by Li and Liu. The primary improvement involves accounting for the dependence of the
frequency prefactors on the model parameters. Our results demonstrate that the Meyer-Neldel empirical rule
applies to magnetic systems: higher energy barriers are correspond to with higher frequency prefactors. Using
numerical approaches such as the geodesic nudged elastic band method and the harmonic approximation
within transition state theory, we have calculated the corrections due to the non-collinearity of the magnetic
moments of atoms in the transition state. The limitations of the applicability of the presented model are
found and discussed. We have demonstrated that, in general, the dependence of frequency prefactors on
model parameters cannot be neglected.
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