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 бозонов классическим методом Монте-Карло
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Мы рассматриваем решеточный газ заряженных спин-триплетных бозонов, модель которого в последние годы популярна благодаря описанию димерных антиферромагнитных систем и ультрахолодных атомных газов в оптических решетках [2]. К системам, которые естественным образом описываются моделями решеточных бозонов, относятся материалы с зарядовым диспропорционированием [3]. Так как соединение AgO изоструктурно к CuO [1, 3]; AgF2 – купратам [3], то возникает предположение, что механизм зарядового диспропорционирования в купратах [4], реализуется в соединениях серебра. 
Введем в рассмотрение систему заряженных бозонов со спином [image: image8.png]


, движущихся по узлам квадратной решетки. На каждом узле решетки базис [image: image10.png]|no)
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 – число бозонов,
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 – проекция спина, включает [image: image16.png]
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. Гамильтониан такой модели 
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описывает перенос [image: image27.png]()



 бозона на ближайший узел с сохранением проекции спина, заряд-зарядовые корреляции [image: image29.png])



, одинаковые для разных проекций спина бозона, антиферромагнитный изотропный обмен [image: image31.png]1))



 для бозонов на соседних узлах и взаимодействие бозонов с магнитным полем [image: image33.png]


. 
Мы рассчитываем фазовые диаграммы классическим методом Монте-Карло в рамках канонического и большого канонического ансамблей для поиска возможностей реализаций особых фазовых состояний таких, как сверхтекучее твердое тело, сверхтекучая жидкость, шахматное зарядовое упорядочение. Характерной особенностью моделей решеточных бозонов является фазовое расслоение, возникающее при определенных параметрах и фиксированной плотности бозонов. Численное моделирование этих ситуаций в рамках большого канонического ансамбля осложняется тенденцией системы к попаданию в метастабильные состояния вблизи тех значений химического потенциала, которым в основном состоянии соответствует скачок плотности бозонов между ее значениями для сосуществующих фаз. В связи с этим, нами реализован классический алгоритм Монте-Карло, в котором плотность бозонов сохраняется на каждом элементарном шаге, и получена фазовая диаграмма в рамках канонического ансамбля.
В работе обсуждаются особенности алгоритма, связанные с необходимостью организации однородной выборки состояний из фазового пространства, возможность организации параллельных вычислений. Полученные результаты сравниваются с результатами численного моделирования в рамках большого канонического ансамбля и с предельными случаями для системы локальных (hard-core) бозонов и двумерной антиферромагнитной модели Гейзенберга.
Работа выполнена при поддержке проекта FEUZ-2023-0017 Министерства Образования и Науки Российской Федерации. 
Литература
1. Allen J. P., Scanlon D. O., Watson G. W. Electronic structures of silver oxides //Physical Review B. 2011, №11(84). p. 115141.
2. Giamarchi T., Rüegg C., Tchernyshyov O. Bose–Einstein condensation in magnetic insulators // Nature Physics. 2008, №4(3). p. 198–204. 

3. Grzelak A. et al. Epitaxial engineering of flat silver fluoride cuprate analogs //Physical Review Materials. 2020, №8(4). p. 084405.
4. Moskvin A. S. Perspectives of disproportionation driven superconductivity in strongly correlated 3d compounds // Journal of Physics: Condensed Matter. 2013, №25(8).
p. 085601.
