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Полученные изотермы зависимостей концентрации от химического потенциала при температурах 
ниже критической качественно соответствуют экспериментальным результатам работы [8]. Увеличе-
ние химического потенциала согласуется с повышением поверхностного давления, прикладываемого 
к пленке, состоящей из HCSS-частиц на границе раздела двух сред. Области значительного изменения 
концентрации частиц (а следовательно, площади в расчете на частицу) при малых вариациях химиче-
ского потенциала (давления) (т. е. при большой сжимаемости системы) сменяются областями резких 
перепадов химического потенциала при малых изменениях концентрации.

Практически горизонтальные участки на изотермах химического потенциала при температурах 
ниже критической, которые четко просматриваются на кривых 1 и 2 на рис. 7, можно интерпретировать 
как отражающие наличие двухфазных состояний, когда различные части системы находятся в разных 
упорядоченных или неупорядоченном состояниях. Крайние левые точки указывают на неупорядочен-
ное «газовое» состояние системы при низких концентрациях. Три промежуточные группы точек соот-
ветствуют концентрациям 0,25; 0,5 и 0,75. Конденсированное состояние системы (с ≈ 1) отображается 
крайней правой группой точек. С одной стороны, оно может рассматриваться как упорядоченное со-
стояние с гексагональным распределением частиц при наличии дефектов – вакансий, а с другой – как 
неупорядоченное распределение вакантных узлов при их низкой концентрации, что обусловливает 
симметрию фазовой диаграммы относительно концентрации с = 0,5.

Сопоставление результатов моделирования химического потенциала и подрешеточных концентра-
ций показало, что окончание первого плоского участка (c ≈ 0,25) соответствует преимущественному 
размещению частиц в системе на одной подрешетке из четырех. Параметр порядка, введенный соотно-
шением (1), в этом случае практически равен 0,5. В результате второго фазового перехода (0,25 < с < 0,5) 
в системе заполненными являются уже две подрешетки, что соответствует упорядоченным состояниям, 
представленным на рис. 1, в, г. Аналогично может быть рассмотрено поведение системы и при концен-
трациях, больших 0,5. В этом случае в приведенных выше рассуждениях достаточно заменить преиму-
щественно заполненные решетки на преимущественно вакантные. 

Трассирующие точки на двух нижних кривых на рис. 7 (горизонтальные участки) соответствуют двух-
фазным состояниям системы, которые не воспроизводятся при моделировании. При увеличении хими-
ческого потенциала концентрация скачком изменяется на более высокую. При понижении температуры 

Рис. 6. Зависимость критического параметра взаимодействия J
k TB c

  

от отношения интенсивностей взаимодействия J * ближайших и третьих соседей.  
Точки – результаты МК-моделирования, кривая соответствует уравнению (2)

Fig. 6. The critical interaction parameter J
k TB c

 versus the ratio  

of the interaction intensities of the nearest and next-next-nearest neighbors J *.  
The full circles represent the MC simulation data, the solid line corresponded expression (2)


