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Методом исчерпывающего перечисления мы вычислили все возможные конфигурации для систем из 20 и 40 Изинг-подобных точечных диполей на Каирской решетке. Это позволило найти точное решение задачи о поиске всех основных состояний для исследуемых образов Каирских пентагональных решеток с параметром c=376, 450, 500 и 600 нм. Полученные результаты для N=40 позволили провести тестирование и отладку метода Монте-Карло, который использовался для построения решеток из N=80 диполей.
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Using the exhaustive enumeration method, we calculated all possible configurations for systems of 20 and 40 Ising-like point dipoles on the Cairo lattice. This made it possible to find an exact solution to the problem of finding all ground states for the studied images of the Cairo pentagonal lattices with the parameter c = 376, 450, 500, and 600 nm. The results obtained for N = 40 made it possible to test and debug the Monte Carlo method, which was used to construct lattices from N = 80 dipoles.
Системы искусственного спинового льда с изменяемым, не фиксированным, переменным координационным числом [1, 2] представляют особый интерес. Обычно предполагается, что изменение параметров решетки может существенным образом повлиять на степень вырождения энергетических уровней и, соответственно, на низкотемпературные свойства спинового льда. Точный расчет энергии основного состояния даже для классического спинового стекла Изинга на 2D решетке с взаимодействием соседей ближайшего окружения является вычислительно сложной задачей, или даже NP-полной, при этом стоит отметить, что решение этой задачи настолько же затруднительно, насколько они представляют фундаментальный и практический интерес. 

Каирскую решетку иногда называют «пентагональной решеткой» [3] или «Cairo pentagonal lattice» [4 – 6]. В данной работе мы приводим решение задачи вычисления конфигурации основного состояния образцов конечного числа диполей Каирской решетки, для заданных координационных чисел. Наноостровки Изинг-типа помещались на центры граней, так называемой Каирской решетки (рис. 1).

На рис. 1 показаны используемые нами обозначения параметров решетки a, b, c (расчеты выполняли для a = 472 нм, b = 344 нм). Расстояние c варьировалось. Поскольку размеры наноостровков были ниже критического порога однодоменности, а анизотропия формы выделяет направление для магнитного момента, мы исследовали модель Изинг-подобных точечных диполей.
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Рис. 1. Каирская решетка и ее параметры — a,b,c (А) и наложение модели Изинг-подобных диполей на сканированное изображение электронной микроскопии, состоящее из наномагнетиков (Б).
Для наглядности и представления используемой нами модели, мы рассчитали центры наноостровков и поместили сетку точечных диполей на сетку, показанную на изображении 1b. Образец дипольной Каирской решетки состоял из наномагнетиков с длиной и шириной 300 нм и 100 нм, соответственно. На рис. 1Б стрелками изображена одна из возможных конфигураций массива диполей.

Энергия диполь-дипольного взаимодействия в Каирской решетке рассчитывалась по следующей известной формуле
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где D – есть размерная константа для дипольного взаимодействия; 
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 - радиус вектор, соединяющий диполи i и j.
Использовалась плоская решетка со свободными граничными условиями, в которой Изинг-подобные точечные диполи суперспинов были расположены на ребрах пентагонов, магнитный момент i-диполя задается как 
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. Ориентация магнитного момента i-диполя 
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 определяется направлением легкой оси намагниченности, которая контролируется анизотропией формы наноостровков. 

Мы использовали метод исчерпывающего перечисления для решеток N=20 и 40 диполей. Время, необходимое для решения задачи методом исчерпывающего перечисления, возрастает экспоненциально в зависимости от числа элементов в модели. Однако к положительным свойствам этого метода можно отнести то, что, если возможно применить этот метод, он находит решение всегда.

Поиск основного состояния для решетки в 80 диполей был выполнен методом гибридного мультиспинового Монте-Карло [7]. Метод заключается в совмещении классического Монте-Карло и метода исчерпывающего перечисления.

Отметим здесь, что все найденные нами в этой работе конфигурации основного состояния подчиняются правилу льда «два внутрь - два наружу» для узлов из четырех диполей, и правилам квазильда «два внутрь - один наружу», или «два наружу - один внутрь» для узлов из трех диполей. На рис. 2 представлены основные состояния для исследуемых решеток из 20 диполей со свободными граничными условиями и различными значениями параметра решетки c = 376, 450, 500, 600 нм. Как видно на рис. 2 основные состояния для решетки диполей, имеющих c = 376, 450, 500 нм, одинаковые и отличаются от основных состояний решетки, где c = 600 нм, только инвертированными угловыми диполями. Красным кружком мы обозначили петнагоны, в которых все диполи выстраиваются согласно правилу «голова-хвост». Крестиком мы обозначили пентагоны, в которых имело место хотя бы одно нарушение правила «голова-хвост».
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Рис. 2. Основные состояния для решеток (А) c=376 нм (аналогичным образом выглядят основные состояния для 450 и 500 нм), (Б) 600 нм, по одному из четырех возможных.
Всего у каждой Каирской решетки 20 диполей было найдено по 4 основных состояния, которые несложно построить из основных состояний, приведенных на рис. 2(А) для c = 376, 450, 500 нм и рис. 2(Б) для  c= 600 нм, путем двух операций: вращения всей решетки относительно центра образца на 90 градусов и инвертирования. 
Также методом исчерпывающего перечисления были рассчитаны энергии и конфигурации основных состояний для Каирской пентагональной решетки, состоящей из 40 диполей. Обнаружено, что, как и в случае для N = 20, для системы из 40 диполей конфигурации основного состояния для      c = 376, 450 и 500 нм повторяются. Разница в основных состояниях этих трех решеток и решетки        c = 600 нм в направлениях угловых диполей.

Найденные методом исчерпывающего перечисления точные решения для конфигурации основных состояний Каирской решетки из 40 диполей послужили основой для тестирования решений, полученных методом Монте-Карло низкоэнергетических состояний.
Найденное и методом Монте-Карло, и методом исчерпывающего перечисления основное состояние для системы 40 диполей мы приводим на рисунке 3.
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Рис. 3. Одно из четырех возможных основных состояний для систем из 40 диполей, c = 376 нм.

Методом Монте-Карло мы молучили основное состояние системы с количеством спинов N=80, см. рис.4. 
[image: image9.png]- 7

T
>
)/
R

T
>
)/

/\ Ve
N _» i</ \

X
~/

y

\4—
F O
X 1
e

\4—
P

X 1

L2
JEwr S
(O A
o
— Xy X
Y (N o~
“a /\O
P X —~
NS




Рис. 4. Одно из четырех возможных основных состояний для системы 80 диполей, c=376 нм.

Интересно отметить, что для N=80 конфигурации основного состояния для всех исследованных нами систем с параметром решетки c=376, 450, 500 и 600 нм одинаковые, с точностью до двух угловых инвертированных диполей для c=600 нм. 

Работа выполнена при финансовой поддержке государственного задания Министерства науки и высшего образования Российской Федерации №0657-2020-0005. Для проведения расчетов использовались вычислительные ресурсы, предоставленные Центром коллективного пользования «Дата-центр ДВО РАН» [8].
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