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МОДель БинаРнОй 
МоноМолеКУлярной 
КОаДсОРБции на КВаДРатнОй 
решетКе при притяжении 
чАстиц рАзного типА
адсорбция бинарных газовых смесей на поверхности твердых тел представ-
ляет значительный интерес как с практической, так и с теоретической точки 
зрения. Простейшей теоретической моделью, учитывающей физические вза-
имодействия между адсорбированными молекулами, является модель ре-
шеточного газа с взаимодействием только ближайших соседей. нами прове-
ден полный анализ фазовой диаграммы этой модели на квадратной решетке  
в основном состоянии при притяжении ближайших соседей и при произволь-
ном знаке взаимодействий частиц одного сорта. используя принцип миниму-
ма большого термодинамического потенциала в устойчивой фазе, построено 
разбиение пространства параметров модели (пространства энергий латераль-
ных взаимодействий) на 14 областей, отличающихся типом фазовой диаг- 
раммы.

Ключевые слова: адсорбция, бинарные газовые смеси, модель решеточного 
газа, фазовые переходы, основное состояние.
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Введение. Адсорбция газовых смесей на по-
верхности твердых тел представляет значительный 
интерес как с точки зрения практического приме-
нения, так и с точки зрения науки о поверхности  
[1, 2]. Несмотря на значительные усилия экспери-
ментаторов и теоретиков, направленных на изуче-
ние адсорбции смесей, до сих пор остается много 
нерешенных проблем. Высокоточные эксперименты 
по изучению адсорбции газовых смесей весьма тру-
доемки и дорогостоящи, в частности, по сравнению 
с аналогичными исследованиями для чистых газов. 
При теоретическом описании многокомпонентной 
адсорбции основными параметрами моделей явля-
ются энергии взаимодействия адсорбат-адсорбат  
и адсорбат-субстрат.

Чаще всего при построении модели адсорбцион-
ного слоя используется один из вариантов модели 
решеточного газа, который изучается обычно ме-
тодами Монте-Карло, трансфер матрицы, ренорм-
группы, кластерными методами и т.д. [3–9]. 

Несмотря на значительное количество теорети-
ческих работ в этом направлении, опубликованных 
в последнее время, до сих пор отсутствует полный 
анализ даже простейшего случая мономолекуляр-
ной бинарной адсорбции на квадратной решет-
ке при учете латеральных взаимодействий только 
ближайших соседей. В недавних работах авторов  
[8, 9] было проведено систематическое исследова-

ние этой модели в условиях отсутствия латеральных 
взаимодействий между молекулами разных сортов.

Целью настоящей работы является полный 
анализ основного состояния описываемой модели  
при притяжении частиц разных сортов.

Модель и метод. В настоящей работе мы будем 
изучать модель адсорбции, описанной в работах  
[4, 8, 9]. В отличие от предыдущих работ авторов 
[8, 9], посвященных изучению аддитивных смесей, 
мы рассмотрим случай с притяжением частиц раз-
личных сортов. 

Термодинамический гамильтониан этой модели 
может быть записан в следующем виде: 

                                 (1)

где 
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BBAA   

 — число заполнения частиц сорта А (1, если 
i-й узел занят частицей сорта А, и 0, если узел пуст 
или занят частицей сорта В); аналогично опреде-
ляется число заполнения 
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BBAA   

 — энергия вза-
имодействия частиц сорта А, расположенных в со-
седних узлах решетки; аналогично определяются 
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энергии 

 



















,

)(,

,

,

jBiBjBiAiA

jAiBiBiAjiAB

jBiBjiBB

jAiAjiAAieff

nnn

nnnn

nn

nnH

 

iA
n    iB

n    AA  
BB    AB    A    B  
 BA  ,  
 BBABAA  ,,  

0AB  
0AB    AB  
0AB    0AB      

,2
22








BA

 
 BBAA  ,  


































.20

;
2

0

;2
22

0

;20

;
2

0

AAA

A

BA

BBB

B

 
AA   BB  

















.2

;2

;0

;0

AAA

BBB

A

B

 
 
 
 
 .2;20,0.4

.0;20,0.3

.2;00,0.2

.0;00,0.1

BBBAAABBAA

BAAABBAA

BBBABBAA

BABBAA









 
BBAA   

 и 

 



















,

)(,

,

,

jBiBjBiAiA

jAiBiBiAjiAB

jBiBjiBB

jAiAjiAAieff

nnn

nnnn

nn

nnH

 

iA
n    iB

n    AA  
BB    AB    A    B  
 BA  ,  
 BBABAA  ,,  

0AB  
0AB    AB  
0AB    0AB      

,2
22








BA

 
 BBAA  ,  


































.20

;
2

0

;2
22

0

;20

;
2

0

AAA

A

BA

BBB

B

 
AA   BB  

















.2

;2

;0

;0

AAA

BBB

A

B

 
 
 
 
 .2;20,0.4

.0;20,0.3

.2;00,0.2

.0;00,0.1

BBBAAABBAA

BAAABBAA

BBBABBAA

BABBAA









 
BBAA   

; 

 



















,

)(,

,

,

jBiBjBiAiA

jAiBiBiAjiAB

jBiBjiBB

jAiAjiAAieff

nnn

nnnn

nn

nnH

 

iA
n    iB

n    AA  
BB    AB    A    B  
 BA  ,  
 BBABAA  ,,  

0AB  
0AB    AB  
0AB    0AB      

,2
22








BA

 
 BBAA  ,  


































.20

;
2

0

;2
22

0

;20

;
2

0

AAA

A

BA

BBB

B

 
AA   BB  

















.2

;2

;0

;0

AAA

BBB

A

B

 
 
 
 
 .2;20,0.4

.0;20,0.3

.2;00,0.2

.0;00,0.1

BBBAAABBAA

BAAABBAA

BBBABBAA

BABBAA









 
BBAA   

 — химический потенциал 
частиц сорта А, аналогично, 
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BBAA   

 — химический по-
тенциал частиц сорта В.

Все возможные фазы (упорядоченные структу-
ры) данной модели показаны на рис. 1. 

Результаты и обсуждение. Нашей задачей явля-
ется анализ основного состояния (при Т = 0 К). 

Построение фазовой диаграммы системы на 
плоскости 

 



















,

)(,

,

,

jBiBjBiAiA

jAiBiBiAjiAB

jBiBjiBB

jAiAjiAAieff

nnn

nnnn

nn

nnH

 

iA
n    iB

n    AA  
BB    AB    A    B  
 BA  ,  
 BBABAA  ,,  

0AB  
0AB    AB  
0AB    0AB      

,2
22








BA

 
 BBAA  ,  


































.20

;
2

0

;2
22

0

;20

;
2

0

AAA

A

BA

BBB

B

 
AA   BB  

















.2

;2

;0

;0

AAA

BBB

A

B

 
 
 
 
 .2;20,0.4

.0;20,0.3

.2;00,0.2

.0;00,0.1

BBBAAABBAA

BAAABBAA

BBBABBAA

BABBAA









 
BBAA   

 в основном состоянии при задан-
ном наборе взаимодействий 
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BBAA   

 сводится  
к определению области устойчивости каждой  
из шести возможных фаз (рис. 1), исходя из ус-
ловия минимума большого термодинамического 
потенциала, приходящегося на одну ячейку (один 
узел) решетки [8, 9].

Значения большого термодинамического потен-
циала для каждой из упорядоченных фаз I, II,..., VI, 
приведены в табл. 1. 

В работах [8, 9] был проведен полный анализ мо-
дели при 
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. Было показано, что плоскость па-
раметров может быть разбита на 6 частей, в каждой 
из которых фазовые диаграммы основного состоя-
ния на плоскости 
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BBAA   

 качественно эквивалент-
ны друг другу.

Для того чтобы провести аналогичный анализ 
для 
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, удобно перейти к безразмерным вели-
чинам энергий взаимодействий и химических по-
тенциалов, выбрав в качестве единицы измерения 
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. 
Модель естественным образом распадается на 

два различных варианта: при 
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 и при 
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.  
Отличие в этих вариантах заключается в выраже-
нии для 
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. Оно принимает следующий вид:

                                            (2)

Рис. 1. Все возможные фазы данной модели при учете взаимодействий 
только ближайших соседей

Таблица 1

Тип структуры
Большой термодинамический 

потенциал на один узел

Структура шахматной доски частиц В
С(2х2)

В 
(I) 2

B
 

BBB  2Ι  

AB
BA 





 2

22  

2IV
A

 
AAA  2V  

0VI   

Конденсированная фаза частиц В
LL

В 
(II)

2
B

 
BBB  2Ι  

AB
BA 





 2

22  

2IV
A

 
AAA  2V  

0VI   

Конденсированная фаза со структурой 
шахматной доски С(2х2)

AB
 (III)

2
B

 
BBB  2Ι  

AB
BA 





 2

22  

2IV
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AAA  2V  

0VI   

Структура шахматной доски частиц A
С(2х2)

A
 (IV)

2
B

 
BBB  2Ι  

AB
BA 
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Конденсированная фаза частиц A
LL

A 
 (V)

2
B
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AB
BA 
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2IV
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AAA  2V  

0VI   
Чистая поверхность. Фаза решеточного газа
LG (VI)

2
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BA 
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где знак «+» соответствует случаю 

 



















,

)(,

,

,

jBiBjBiAiA

jAiBiBiAjiAB

jBiBjiBB

jAiAjiAAieff

nnn

nnnn

nn

nnH

 

iA
n    iB

n    AA  
BB    AB    A    B  
 BA  ,  
 BBABAA  ,,  

0AB  
0AB    AB  
0AB    0AB      

,2
22








BA

 
 BBAA  ,  


































.20

;
2

0

;2
22

0

;20

;
2

0

AAA

A

BA

BBB

B

 
AA   BB  

















.2

;2

;0

;0

AAA

BBB

A

B

 
 
 
 
 .2;20,0.4

.0;20,0.3

.2;00,0.2

.0;00,0.1

BBBAAABBAA

BAAABBAA

BBBABBAA

BABBAA









 
BBAA   

 и знак 
«–» случаю 
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. 
В данной работе нами был изучен случай 
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.  
При построении разбиения плоскости параметров 
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  на области эквивалентности фазовых диа-
грамм основного состояния в плоскости 
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 не-
обходимо получить разбиение плоскости 
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для каждой из фаз I, II,…, VI, а затем их объеди- 
нить. 

В качестве простого примера рассмотрим раз-
биение плоскости 
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 для фазы 
LG (фазы VI).

Устойчивость фазы LG определяется следующей 
системой неравенств:

          

                                   (3)

Решая систему (3), мы получаем четыре типа 
решений в зависимости от параметров 
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 и 
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. 
Действительно, из (3) следует

         

                                        (4)

Из анализа (4) следует 4 варианта поведения гра-
ниц области устойчивости фазы LG:

 

Аналогично строится разбиение плоскости 
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 для оставшихся пяти фаз. После объеди-
нения всех разбиений получается окончательное 
разбиение плоскости 
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BBAA   

 на 14 областей, от-
личающихся структурой фазовой диаграммы основ-
ного состояния.

Получившееся разбиение показано на рис. 2. 
Так же как и в случае 
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BBAA   

, получившееся раз-
биение симметрично относительно биссектрисы 
первого и четвертого квадранта 
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BBAA   .

 Таким образом, для полной характеристики ис-
следуемой модели достаточно изучить по одному 
представителю из каждой 14 областей, показанных 
на рис. 2.

Проведенный нами анализ, так же как и полу-
ченные ранее результаты [8, 9], могут быть полезны 
при интерпретации экспериментальных данных ад-
сорбции бинарных смесей. 

Вместе с тем не редкость и существенно более 
сложные системы [10, 11], теоретическое изучение 
которых также вполне возможно с использованием 
изложенных подходов.

Построение соответствующих фазовых диа-
грамм в основном состоянии, а также при ненуле-
вых температурах, в каждой из полученных обла-
стей будет изложено в дальнейших работах.
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Рис. 2. Разбиение плоскости параметров 
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анализ ПРОБлеМ ОБесПеченнОсти
ЭКОсистеМы РазРаБОтКи Решений
проМышленной АВтоМАтизАции
Проблема формирования эффективной «цифровой» организации базы инже-
нерных знаний ит-проектов обозначила задачу формирования специализи-
рованной среды для накопления базы лучших инженерных практик. статья 
содержит подробный анализ технологических платформ, применимых для 
обеспечения экосистемы формирования базы инженерных практик в об-
ласти цифровых решений I4.0. В статье выделены основные проблемы обе-
спеченности экосистемы разработок решений промышленной автоматизации  
с учетом особенностей глобальных изменений в области цифровых инженер-
ных практик. В ходе исследования выявлено, что существует тот же ряд не-
решенных проблем значительного отставания в обеспеченности экосистемы 
разработки сложных интегральных решений промышленной автоматизации. 
Решения, охватывающие большинство процессов Жц систем и его модели, 
являются зарубежными и проприетарными. 

Ключевые слова: индустрия 4.0 (I4.0), экосистема, системная инженерия, ин-
женерно-техническая система, цифровые инженерные практики.

Введение. На сегодняшний день наблюдается 
активная проектная деятельность в области разра-
ботки цифровых решений для производственных 
систем в Российской Федерации (РФ). Такая ситу-
ация обусловлена вызовами — глобальной цифро-
визацией пространства ведущих экономик мира, 
существенными ограничениями в рамках санкций 
и необходимостью быстрого реагирования на них 
и активного импортозамещения ИТ-продуктов и ус-
луг. В направлении новой Технологической иници-
ативы инновационного развития РФ [1] формирует-
ся парадигма цифровой экономики [2, 3]. 

Особенностью сложившейся макроэкономиче-
ской ситуации РФ является концентрация управ-
ления финансовыми ресурсами при значительном 

территориальном удалении производственных. Ме-
неджмент компаний, индустриальных флагманов 
российской экономики, в том числе нефтегазовых, 
ставит цель глобальной цифровизации производ-
ственных систем и осуществления высокотехно-
логичного контроля бизнес-деятельности в рамках 
вертикальной организации управления. Также 
сформировалось устойчивое и высокопрофес-
сиональное понимание необходимости перехода  
к управлению сверхбольших компаний на основе 
внутренних партнерских взаимовыгодных отноше-
ний, в большой степени ориентированных на эф-
фективную горизонтальную интеграцию. Наиболее 
сложная ситуация складывается с цифровыми инже-
нерно-технологическими проектными решениями,  


