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В настоящее время наблюдается большой интерес к изучению процессов 
самоорганизации и самосборки в сложных системах. Примерами таких систем являются 
различные растворы белковых молекул, глины и грунтовые взвеси. Взаимодействие 
между их составными элементами носит весьма сложный характер, и часто имеет вид 
SALR-потенциала, т. е. притяжения на близких расстояниях и отталкивания на более 
далеких (Short-range Attraction Long-range Repulsion). В этом случае притяжение 
обеспечивает разделение фаз, а отталкивание -  формирование кластеров.

Рассмотрение SALR-систем целесообразно начать с решеточных моделей, 
допускающих исследование как аналитическими методами, так и в рамках 
компьютерного моделирования по методу Монте-Карло. В частности, в работе [1] был 
рассмотрен решеточный флюид с притяжением ближайших соседей и отталкиванием 
третьих на плоской треугольной решетке. Были исследованы возможные конфигурации 
ансамбля частиц флюида при Т - 0 ,  предложено приближение среднего поля, в рамках 
которого построена фазовая диаграмма системы. В дальнейшем методами 
компьютерного моделирования авторами было установлено существование в системе 
двух ламелярных фаз.

В настоящей работе представлены результаты исследования методами 
компьютерного моделирования аналогичной модели на квадратной решетке: 
рассмотрены виды образующихся в ней упорядоченных фаз, предложен параметр 
порядка и определен критический параметр модели.

Моделирование равновесных характеристик рассматриваемой системы по методу 
Монте-Карло было выполнено в рамках стандартного алгоритма Метрополиса, 
применение которого к изучаемой системы подробно описано в работе [2].

При моделировании использовалась решетка, содержащая 2 14 решеточных узлов в 
сочетании с периодическими граничными условиями. Полная длина процедуры 
моделирования состояла из 70 000 шагов алгоритма Монте-Карло (МКПІ). При этом 
первые 20 000 МКШ отводились на процесс эквилибризации и не учитывались при 
дальнейшем усреднении.

По аналогии с работой [1] принималось, что Уз/|У|| = 3, где J\ и Уз энергия 
взаимодействия частиц, занимающих ближайшие решеточные узлы и узлы, 
являющиеся соседями 3-го порядка, соответственно. При этом полагалось, что J\ < 0, а 
Уз > 0, что соответствует притяжению ближайших соседей и отталкиванию третьих.

Предварительное моделирование на решетке, содержащей 210 решеточных узлов, 
показало, что при достаточно низких температурах, и, соответственно, высоких значениях
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параметра взаимодействия |Уі|/квТ, в зависимости от заданного значения химического 
потенциала р и выбранного значения параметра взаимодействия в системе образуются 
упорядоченные фазы двух различных типов. Виды этих фаз представлены на рис. 1.
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Рис. 1. Упорядоченные фазы решеточного флюида при ц = 4|У| | и \J\ \1квТ  = 2.0 (я) и 3.0 (б)

Для описания обеих упорядоченных фаз может быть осуществлено разбиение 
исходной квадратной решетки на систему 8 и> 
идентичных подрешеток с постоянной 2ау/2, где а -  &с 
решеточная постоянная исходной решетки. В случае о.» 
полной упорядоченности системы при концентрации 
решеточного флюида с равной 0.5 четыре 
подрешетки оказываются полностью заполненными,

„  6.4а четыре -  полностью вакантными. Это позволяет 
определить параметр порядка системы 5с как о, 
разность максимальной и минимальной 
концентраций на подрешетках. 0.о

На рис. 2 представлена зависимость введенного 
параметра порядка от параметра взаимодействия при 
р = 4|У)|, что соответствует концентрации с = 0.5.
Анализ данной зависимости позволяет утверждать, 
что критический параметр системы Щ/квТс равен 
0.655±0.005.
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