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где kB – постоянная Больцмана; T – температура. Полная длина процедуры моделирования составляла 
5 ⋅ 106 шагов алгоритма МК, при этом на каждом 100-м шаге параметр взаимодействия увеличивался 
на 0,019 97, что эквивалентно понижению температуры. В конечном итоге это приводило к параметру 
взаимодействия b J = 1000.

Анализ полученных результатов показал, что нулевая концентрация (с = 0, вакуум) (см. рис. 1, а) 
соответствует значениям химического потенциала m

J
< −3.  В  свою очередь, упорядоченная фаза 

существует: для с  =  0,25 (см.  рис.  1,  б ) при − < < − + ∗3 3 2m
J

J ,  для с  =  0,50 (см.  рис.  1,  в,  г) при 

− + < < − +∗ ∗3 2 3 4J
J

Jm , для с = 0,75 (см. рис. 1, д) при − + < < − +∗ ∗3 4 3 6J
J

Jm . И наконец, решетка 

оказывается полностью заполненной частицами при m
J

J> − + ∗3 6 . Графически области существова-

ния в системе различных упорядоченных фаз представлены на рис. 2.

В отличие от аналогичной системы с SALR-потенциалом, рассмотренной в [16; 17], в исследуемой 
модели не происходит образования кластеров частиц, а возникает глобальная упорядоченная структура. 
Такое поведение системы может быть объяснено тем, что отталкивание между ближайшими соседями 
препятствует процессу кластерообразования.

Для описания всех видов упорядоченных фаз можно использовать разбиение исходной решетки на 
систему четырех подрешеток. На рис. 3 каждая из подрешеток также является треугольной с парамет
ром 2а, где а – параметр исходной решетки.

Упорядоченные состояния, представленные на рис. 1, б, д, соответствуют тому, что из четырех под-
решеток заполненной или пустой оказывается только одна, и система имеет ось симметрии шестого по-
рядка. При с = 0,50 (см. рис. 1, в, г) две подрешетки являются заполненными, две – пустыми, и система 
распадается на полосы (трех возможных ориентаций) с осью симметрии второго порядка. 

Отмеченная симметрия в заполнении подрешеток позволяет по аналогии с [19–21] ввести геометри-
ческий параметр порядка dс в виде полуразности между максимальной и минимальной подрешеточны-
ми концентрациями, т. е.

	 dc
c c

= −max min ,
2

	 (1)

где cmax и сmin – концентрации частиц на наиболее и наименее заполненных подрешетках соответственно.

Рис. 2. Области существования упорядоченных фаз  
в основном энергетическом состоянии модели

Fig. 2. The areas of the existence of ordered phases in the ground state of the model


