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Физика конденсированного состояния
Condensed State Physics

Моделирование равновесных характеристик исследуемой решеточной системы может быть выпол-
нено в большом каноническом ансамбле в рамках стандартного алгоритма Метрополиса [18], примене-
ние которого к системам с конкурирующими взаимодействиями подробно описано в [19 –21]. По этому 
алгоритму в системе фиксируется значение химического потенциала m, а концентрация частиц c и их 
распределение по решетке определяются непосредственно в ходе моделирования.

Система содержала 10 тыс. решеточных узлов в сочетании с периодическими граничными условиями. 
Полная длина процедуры моделирования состояла из 70 тыс. шагов алгоритма Монте-Карло (МК) [19 –21], 
из которых первые 20 тыс. шагов отводились на процесс перехода в равновесное состояние, так называе
мую эквилибризацию системы. Необходимость указанной эквилибризации вызвана тем, что исходное 
распределение частиц по решетке выбиралось произвольным и могло существенно отличаться от равно-
весного.

Также следует отметить, что, в отличие от решеточных флюидов на квадратной [19; 20] и простой 
кубической [21] решетках, при определении координат узлов треугольной решетки более предпочти-
тельным является использование неортогонального базиса, угол между координатными осями которого 
равен p

3
, поскольку такой базис наилучшим образом отражает симметрию моделируемой системы.

Основные энергетические состояния и параметр порядка модели
Моделирование основных энергетических состояний описанной выше системы показало, что в за-

висимости от заданного значения химического потенциала она может находиться в одном из состояний, 
представленных на рис. 1.

Необходимо отметить, что при компьютерном моделировании основного энергетического состоя-
ния фактически рассматриваются экстремально низкие температуры, тогда как для ускорения перехода 
системы в равновесное состояние и, как следствие, экономии времени моделирования целесообразным 
является использование алгоритма отжига  [22; 23]. В рамках данного подхода моделирование начи
нается при достаточно высокой температуре, и на каждом шаге эта температура понижается на не-
которую малую величину. В частности, представленные на рис. 1 результаты получены для случая, 
когда моделирование основного энергетического состояния начиналось при безразмерном параметре 
взаимодействия b J = 1,5. Здесь 

b = ( )−k TB
1,

Рис. 1. Основные энергетические состояния модели при различных значениях химического потенциала µ:  
c = 0 (вакуум) (a); с = 0,25 (б ); с = 0,50 (в, г); с = 0,75 (д); с = 1,00 (е) 

Fig. 1. Ground state of the model at different values of the chemical potential µ:  
c = 0 (vacuum) (а); с = 0.25 (b); с = 0.50 (c, d ); с = 0.75 (e); с = 1.00 ( f )


