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диапазон концентраций существования упорядоченных состояний сужается, и уже при 0,5Тс становит-
ся практически равным нулю, что соответствует основным состояниям системы.

Совместное рассмотрение изотерм химического потенциала и параметра порядка позволяет полу-
чить фазовую диаграмму модели (рис.  8). Определенная асимметрия диаграммы обусловлена моде-
лированием хотя и с периодическими граничными условиями, но ограниченной системы и несколько 
худшей статистикой при больших значениях концентрации частиц. В особенности это сказывается при 
температурах, близких к критической, когда длина межчастичных корреляций становится большой.

Три из четырех равновесных упорядоченных состояний системы имеют, как и в экспериментальных 
работах, гексагональную симметрию (при решеточных концентрациях частиц вблизи 0,25; 0,75 и 1,0, 
что соответствует четырехкратному уменьшению площади, приходящейся на одну частицу (см. рис. 1), 
тогда как пока не обнаруженные экспериментально полосчатые состояния при концентрации около 0,5 
занимают узкую область на фазовой диаграмме системы (см. рис. 8). 

Необходимо отметить, что в рамках рассматриваемого алгоритма моделирования определение 
точек фазовых переходов при температурах, близких к критической, оказывается весьма затруд-
нительным. Эти трудности могут быть частично преодолены путем использования более сложных 
и  требующих значительных вычислительных ресурсов так называемых кластерных алгоритмов, 
в которых при моделировании изменяется состояние не отдельного решеточного узла, а их некото-
рой группы [26].

Рис. 7. Зависимость от концентрации химического потенциала системы  
(в единицах энергии взаимодействия ближайших соседей J )  

при J * = 1 и  T
Tc

, равном 0,60 (кривая 1); 0,80 (2); 0,95 (3); 1,05 (4); 1,20 (5) и 2,00 (6 ).  

Сплошными линиями представлены результаты КХП,  
точками и пунктирной линией – данные МК-моделирования.  

Для большей наглядности каждая группа кривых смещена  
на 10 единиц вниз относительно предыдущей. Положение несмещенной кривой 3  

характеризуется значением отношения m
J

= 0 при c = 0,50, которое не зависит от температуры.  

Таким образом, группы кривых 1 и 2 смещены вниз  
от своего исходного положения, а группы кривых 4, 5 и 6 – вверх

Fig. 7. The chemical potential (in units of the parameter J ) versus concentration  

at J * = 1 and T
Tc

= 0 60.  (curves 1); 0.80 (2); 0.95 (3); 1.05 (4); 1.20 (5) and 2.00 (6 ).  

The solid lines represent the QChA results, the full circles and dotted lines are the MC simulation data.  
Each group of curves is shifted down by 10 units with respect to the previous one for better visibility.  

The unshifted curve 3 is characterized by m
J

= 0  at c = 0.5, and this point is the same for all the temperatures.  

Thus, the groups of curves 1 and 2 are shifted down from their true position, while 4, 5 and 6 are shifted up


