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Заключение
Выполненное моделирование показывает, что использованная решеточная модель системы HCSS-

частиц с конкурирующим SRLA-взаимодействием на плотноупакованной треугольной решетке каче-
ственно воспроизводит экспериментальные результаты и  в  перспективе может применяться для ко-
личественных исследований путем соответствующей вариации ее параметров. В  отличие от систем 
с SALR-взаимодействием в рассматриваемой модели не наблюдается кластерообразования вследствие 
межчастичного отталкивания на малых расстояниях, но образуется гексагональное упорядочение в ши-
рокой области варьирования термодинамических параметров (концентрации частиц и  температуры) 
с существенным изменением площади, приходящейся на одну частицу. 

Наличие макроскопического гексагонального упорядочения хорошо отражается введенным пара
метром порядка, определяемым через разность концентраций на различных подрешетках. С его по-
мощью может быть построена фазовая диаграмма модели и найден критический параметр системы, 
выявляющий области существования в ней упорядоченных фаз. 

КХП адекватно отражает термодинамические характеристики системы в области неупорядочен-
ных состояний. Для описания упорядоченных состояний необходим учет подрешеточной структу-
ры модели. При этом следует отметить, что построение аналитических приближений для плоской 
треугольной решетки оказывается существенно более сложным по сравнению со слабоупакован-
ными квадратной и простой кубической решетками. Это, в частности, обусловлено тем, что в слу-
чае треугольной решетки возможны два типа упорядоченных фаз (с  осями симметрии второго 
и шестого порядков), которые существенно различаются по своим топологическим свойствам. При 
известном характере заполнения подрешеток не составляет труда выразить концентрации частиц 
на каждой из них через среднюю концентрацию частиц в системе и ее параметр порядка. Однако 
соотношения, устанавливающие такую связь, будут разными для каждого типа глобальной упоря-
доченности системы, что, по всей видимости, не позволит записать в рамках КХП выражение для 
свободной энергии решеточного флюида, пригодное для всей области изменения термодинамиче-
ских параметров. Тем не менее при каждом фиксированном типе упорядоченности свободная энер-
гия системы может быть представлена как функция средней концентрации частиц в системе и ее 
параметра порядка. В свою очередь, последний может быть найден из условия экстремальности 
свободной энергии системы.

Рис. 8. Фазовая диаграмма решеточного флюида с отталкиванием ближайших  

и притяжением третьих соседей на треугольной решетке при J * = 1, k T
J
B c = 1 25,

Fig. 8. The phase diagram of the lattice fluid on the triangular lattice  
with repulsion interaction between the nearest neighbors and attraction interaction  

between the next-next-nearest neighbors at J * = 1, k T
J
B c = 1 25.


