
Ïðèìåíåíèå ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî â èçó÷åíèè

ïðîñòåéøåé ìîäåëè äèìåðîâ íà ñòóïåí÷àòîé

ïîâåðõíîñòè

Åâñååâà Ñâåòëàíà Èâàíîâíà

Îìñêèé ãîñóäàðñòâåííûé òåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò (Îìñê), Ðîññèÿ
e-mail: evseevasve@rambler.ru

Ìûøëÿâöåâ Àëåêñàíäð Âëàäèìèðîâè÷

Îìñêèé ãîñóäàðñòâåííûé òåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò (Îìñê), Ðîññèÿ

ÏÐÈÌÅÍÅÍÈÅ ÌÅÒÎÄÀ ÌÎÍÒÅ-ÊÀÐËÎ Â ÈÇÓ×ÅÍÈÈ ÏÐÎÑÒÅÉØÅÉ
ÌÎÄÅËÈ ÄÈÌÅÐÎÂ ÍÀ ÑÒÓÏÅÍ×ÀÒÎÉ ÏÎÂÅÐÕÍÎÑÒÈ.
Åâñååâà Ñ.È., Ìûøëÿâöåâ À.Â.

Îìñêèé Ãîñóäàðñòâåííûé Òåõíè÷åñêèé Óíèâåðñèòåò, ã. Îìñê
Åñëè ïðè âû÷èñëåíèè ñðåäíèõ ïàðàìåòðîâ ñèñòåìû ãåíåðèðîâàòü êîíôèãóðà-

öèè ñëó÷àéíûì îáðàçîì, òî ìû î÷åíü ÷àñòî áóäåì ïîëó÷àòü ìàëîâåðîÿòíûå ñî-
ñòîÿíèÿ, êîòîðûå äåëàþò ìàëûé âêëàä â îáùóþ êàðòèíó. Ðåàëèçóåìàÿ ìåòîäîì
Ìîíòå-Êàðëî ñëó÷àéíàÿ òðàåêòîðèÿ ñèñòåìû, ÷àùå âñåãî ïðîõîäèò ÷åðåç ñîñòîÿ-
íèÿ, áëèçêèå ê îïòèìàëüíûì ñ ýíòðîïèéíî- ýíåðãåòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ.
Öåëü äàííîé ðàáîòû - èññëåäîâàíèå ñòóïåí÷àòûõ ïîâåðõíîñòåé ïðè ïîìîùè èìèòà-
öèîííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Àäñîðáöèÿ, äåñîðáöèÿ è ðåàêöèÿ íà òàêèõ ïîâåðõíîñòÿõ
èìåþò ñâîþ ñïåöèôèêó. Ðàíåå ìû èçó÷èëè àäñîðáöèþ ìîíîìåðîâ è äèìåðîâ è ïî-
ñòðîèëè ëîêàëüíûå è îáùèå èçîòåðìû.
Â ýòîé ñòàòüå ìû ðàññìàòðèâàåì ìîäåëü äèìåðîâ íà ñòóïåí÷àòîé ïîâåðõíîñòè ñ
øèðèíîé ñòóïåíüêè, ðàâíîé 3. Â ìîäåëè ðàçðåøåíû òðàíñâåðñàëüíàÿ è ïëàíàðíàÿ
àäñîðáöèè. Ó÷èòûâàÿ ñîáñòâåííûé ðàçìåð ìîëåêóë è èõ õèìè÷åñêóþ ñòðóêòóðó,
ìû ââåëè áåñêîíå÷íî ñèëüíîå îòòàëêèâàíèå ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäíèìè ÷àñòè-
öàìè. Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî àäñîðáèðîâàííûé äèìåð íå ìîæåò áûòü ðàñïîëîæåíû
íà äâóõ ðàçëè÷íûõ òåððàñàõ îäíîâðåìåííî.
Íàøà çàäà÷à çàêëþ÷àåòñÿ â îïðåäåëåíèè êðèòè÷åñêèõ çíà÷åíèé õèìè÷åñêîãî ïî-
òåíöèàëà ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ è ïîñòðîåíèè ôàçîâûõ äèàãðàìì. Äëÿ ðàñ-
÷åòà êðèòè÷åñêèõ çíà÷åíèé õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà, ìû ââåëè ïàðàìåòð ïîðÿäêà
è èçó÷èëè ãðàôèê åãî âîñïðèèì÷èâîñòè.
Ïàðàìåòðû, âñòðå÷àþùèåñÿ â ôîðìóëàõ äëÿ âû÷èñëåíèÿ ïàðàìåòðà ïîðÿäêà è åãî
âîñïðèèì÷èâîñòè, áûëè ðàññ÷èòàíû ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî, òàê êàê îí ïîçâîëÿåò
èññëåäîâàòü ñàìûå ñëîæíûå ñëó÷àè ìîäåëè ãàçîâîé ðåø¼òêè. Ïðè ìîäåëèðîâà-
íèè ìû èñïîëüçîâàëè óïðîùåííûé âàðèàíò êèíåòè÷åñêîãî ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî,
íåìíîãî ïðåîáðàçîâàâ åãî.
Ïî ïîëó÷åííûì äàííûì, áûëè ïîñòðîåíû ãðàôèêè ïàðàìåòðà ïîðÿäêà, åãî âîñïðè-
èì÷èâîñòè, îòñëåæåíû ïèêè âîñïðèèì÷èâîñòè è ïîñòðîåíû ôàçîâûå äèàãðàììû
äëÿ íàøåé ìîäåëè. Îñîáåííîñòè ôàçîâûõ äèàãðàìì îáúÿñíÿþòñÿ ñîðàçìåðíîñòüþ
øèðèíû ñòóïåíüêè è ñîáñòâåííîãî ðàçìåðà äèìåðà. Ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî ïîêàçàë
ñâîþ âûñîêóþ ýôôåêòèâíîñòü â èññëåäîâàíèè ìîäåëè ñòóïåí÷àòîé ïîâåðõíîñòè.
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