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Физика конденсированного состояния
Condensed State Physics

Поскольку первоначальное состояние моделируемой системы является произвольным и может су-
щественно отличаться от равновесного, для перехода системы в состояние термодинамического равно
весия требуется некоторое число МКШ. При определении средних значений термодинамических ве-
личин эти начальные шаги не учитываются. В частности, при моделировании решеточного флюида 
с SALR-потенциалом на кубической решетке использовалась система, содержащая 13 824 (243) реше-
точных узла в сочетании с периодическими граничными условиями. Полная длина процедуры модели-
рования состояла из 70 000 МКШ. При этом первые 20 000 МКШ отводились на процесс эквилибриза-
ции и не учитывались при дальнейшем усреднении. 

По аналогии с работами [6 – 9] принималось, что J1 = – J и J3 = 3J, где J – энергетический параметр, 
определяющий интенсивность взаимодействий в системе. При этом в силу геометрии рассматриваемой 
решеточной системы z1 = 6 и z3 = 8.

Параметр порядка модели
Предварительное моделирование на решетке, содержащей 1728 (123) решеточных узлов, показало, 

что при достаточно низких температурах и, соответственно, высоких значениях параметра взаимодей-

ствия J
k TB

, где T – абсолютная температура модели, в  системе образуется упорядоченная фаза, вид 

которой представлен на рис. 1.

Для описания упорядоченной фазы может быть предложено разбиение исходной кубической решетки 
на систему восьми идентичных кубических подрешеток с постоянной 2а, где а – решеточная постоянная 
исходной решетки. Также можно отметить, что при таком разбиении каждый узел элементарной ячейки 
исходной решетки принадлежит отдельной подрешетке.

В случае полной упорядоченности системы при концентрации решеточного флюида, равной 0,5, 
четыре подрешетки оказываются полностью заполненными ( p-подрешетки) и четыре – полностью ва-
кантными (ν-подрешетки). Это позволяет определить параметр порядка системы dс в ходе моделирова-
ния как полуразность максимальной ( )maxcp  и минимальной ( )mincn  концентраций на подрешетках:

d nc
c cp=

-max min

.
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Введенный параметр порядка характеризует степень упорядоченности системы и обращается в нуль 
в неупорядоченном состоянии. Средняя концентрация c частиц на решетке и концентрации cp и cn час
тиц на p- и n-подрешетках соответственно связаны друг с другом соотношениями

Рис. 1. Упорядоченная фаза решеточного флюида  
с притяжением ближайших соседей и отталкиванием третьих  

на простой кубической решетке при m = 9J (с = 0,5) и  J
k TB

= 0 25,

Fig. 1. The ordered phase of lattice fluid with attractive interaction  
between nearest neighbors and repulsive interaction between next-next-nearest neighbors  

on simple cubic lattice at m = 9J (с = 0.5) and J
k TB

= 0 25.


