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В связи c бурным развитием нанотехнологий и ми-
кроэлектроники много внимания уделяется изучению 
различных адсорбционных процессов. Как правило, 
адсорбция наблюдается на поверхности кристалла 
или жидкости, но иногда имеет место и одномерная 
адсорбция. В частности, особый интерес вызывает во-
прос о распределении фаз при адсорбции на атомных 
цепочках. В статье рассматривается адсорбция атомов 
одного сорта на цепочке конечного размера при тем-
пературе абсолютного нуля в рамках обобщенной мо-
дели Изинга с учетом взаимодействия первых и вто-
рых соседей и внешнего поля. В качестве граничных 
условий выбраны «оборванные концы», что позво-
ляет моделировать процессы на реальной цепочке 
со свободными концами. Построены диаграммы ос-
новных состояний — диаграммы стабильности фаз 
в координатной плоскости энергетических параме-
тров при температуре абсолютного нуля: по вертика-
ли откладывается энергия взаимодействия ближай-
ших или вторых соседей; по горизонтали — внешнее 
поле. Расчет диаграмм основных состояний позволяет 
определить возможные адсорбционные превращения 
и новые фазы при достаточно низких температурах, 
а также построить изотерму одномерной адсорбции. 
Некоторые из рассмотренных фаз уже обнаружены 
экспериментально.

Ключевые слова: адсорбция, диаграммы основных со-
стояний, фазовые переходы, одномерная модель 
Изинга.

In connection with the development of nanotechnology 
and microelectronics, much attention is paid to the study 
of various adsorption processes. As a rule, adsorption 
is observed on the surface of a crystal or liquid, 
but sometimes one-dimensional adsorption takes place. 
In particular, the question of how the phase distribution 
passes through adsorption on atomic chains is of particular 
interest. The paper considers adsorption on an atomic 
chain of finite size at absolute zero temperatures 
in the framework of the generalized Ising model. The role 
of the boundary conditions is fulfilled by the "broken 
ends" of the atomic chain, which makes it possible to 
model this physical process on a real chain with free ends. 
The ground states diagrams are plotted — phase stability 
diagrams in the coordinate plane of the energy parameters 
at the absolute zero temperature. This makes it possible to 
determine possible adsorption transformations and new 
phases at sufficiently low temperatures. Isotherm of one-
dimensional adsorption is calculated.

The Delphi programming language has developed 
a one-dimensional lattice gas model that is tied to 
the generalized Ising model, taking into account 
the interaction of the first and second neighbors and 
the external field. Within the framework of the developed 
model, adsorption of atoms of one kind on a chain of finite 
size is considered. The isotherm of one-dimensional 
adsorption is constructed for absolute zero temperature.

Key words: adsorption, diagrams of ground states, phase 
transitions, one-dimensional Ising model.
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Введение
В связи с развитием нанотехнологий адсорбции 

посвящены многочисленные работы [1–14]. Так, в [10] 
доказано существование адсорбции на малых одно-
мерных и двумерных кластерах. 

Одномерная адсорбция наблюдается на нитях 
или ребрах кристалла [2]. Квазиодномерные струк-
туры (цепочки) из атомов одного сорта формируют-
ся также вдоль ступеней на поверхности топологичес-
ких изоляторов [12]. В [12] проведено моделирование 
квазиодномерных структур в виде идеальных це-
почек из атомов цезия в рамках электронной тео-
рии. Моделирование неидеальных цепочек в рамках 
электронной теории является крайне сложной за-
дачей [12] и пока не проведено. Таким образом, струк-
тура реальных одномерных адсорбционных фаз пока 
не моделировалась. С другой стороны, одномерные 
(квазиодномерные) системы в последние десятиле-
тия привлекают особое внимание [2, 3, 5, 9, 10, 11, 12]. 
Интересен вопрос о том, как распределяются фазы 
при адсорбции на цепочках [1, 2, 10, 12]. Также пред-
ставляет интерес изотерма адсорбции, которая из-
учается для двумерного случая [1, 13]. Однако нам 
не известны работы по изучению одномерной изо-
термы адсорбции.

Отметим, что одномерная модель решеточного 
газа в изучении реальных адсорбционных процессов 
применяется в [2, 9, 10]. Так, в [2] рассматривается ад-
сорбция на нитях сапфира. Описание адсорбции дано 
в рамках указанной модели при учете взаимодействия 
ближайших соседей. Хорошее согласие теоретических 
зависимостей и экспериментальных данных позволи-
ло оценить как энергию адсорбции атомов у ступени, 
так и энергию взаимодействия соседних адатомов [2], 
однако структура возможных фаз не рассмотрена. 

Cтатья посвящена исследованию адсорбции на це-
почке конечного размера при низких температурах 
в рамках обобщенной модели Изинга при учете вза-
имодействия как ближайших, так и вторых соседей. 
Рассчитаны изотерма адсорбции и диаграммы основ-
ных состояний (ДОС) — диаграммы стабильности фаз 

в пространстве энергетических параметров при тем-
пературе абсолютного нуля [3]. 

Модель 
Разработана одномерная модель решеточного газа 

на основе обобщенной модели Изинга [1–3]. Под мо-
делью Изинга понимается жесткая решетка, на узлах 
которой располагаются объекты двух типов [3, 5, 11]. 
В рамках данной модели рассматривается адсорбция 
на атомной цепочке конечного размера. В качестве 
граничных условий использованы «оборванные кон-
цы» атомной цепочки [2, 3], что моделирует адсорб-
цию на реальной цепочке со свободными концами. 

Энергия модели равна [2, 3]:
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где e  — безразмерная энергия модели; E — энергия 
системы; 1J J=  — энергия взаимодействия ближай-
ших соседей; 2J  — энергия взаимодействия вторых 
соседей; h — безразмерная напряженность внешнего 
поля; iσ  — числа заполнения узлов (0 или 1); N — ко-
личество узлов. Число заполнения узла i 0iσ =  соот-
ветствует пустому узлу; 1iσ =+  соответствует запол-
ненному узлу. На адсорбцию влияет ряд величин, 
которые не учитывает непосредственно фор-
мула (1) [4]. Рассматриваемая модель является фено-
менологической и параметрической. Такие параме-
тры, как Ван-дер-Ваальсовы силы, парциальное 
давление, электронная плотность и другие, в опреде-
ленном смысле заложены в данной модели и дают 
вклад в энергетические параметры (1). 

В процессе адсорбции происходит прилипание 
атомов к адсорбенту и возникает вопрос, какова 
конфигурация атомной цепочки адсорбатива. Ответ 
на этот вопрос дают ДОС, которые предсказывают 
набор возможных фаз и превращений в зависимости 
от энергетических параметров. 

Результаты
Сначала рассмотрим ДОС при учете только взаи-

модействия ближайших соседей при N = 5 и при N = 6 
(рисунок 1). 

Рис. 1. Диаграммы основных состояний при учете взаимодействия ближайших соседей 
(А – N = 5, Б – N = 6). J и h в безразмерных единицах. 
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На диаграммах по горизонтали отложена безраз-
мерная напряженность внешнего поля h, а по верти-
кали — энергия взаимодействия ближайших соседей 
J . На каждой области диаграммы отмечена конфи-

гурация (фаза). 
Опишем, как следует трактовать конфигура-

цию нулей и единиц. Фаза, где отсутствуют адато-
мы («пустая» фаза, фаза 0, наблюдается эксперимен-
тально [14]), например, 00000 на диаграмме слева. 
Конфигурация «11111» указывает, что все узлы запол-
нены адатомами (заполненная фаза, фаза 1, наблюда-
ется экспериментально [2, 12]). В фазе «10101» адато-
мы разделены одним пустым узлом («упорядоченная» 
фаза, фаза 10); «101011» на диаграмме справа — упо-

рядоченная фаза с дефектом. Обратим внимание, 
что дефектная фаза существует только при ненуле-
вом поле.

При изменении поля происходят превращения: 
(фаза 0) → (фаза 1), (фаза 0) → (фаза 10) → (фаза 1); 
(фаза 0) → (фаза 10) → (дефектная фаза) → (фаза 1). 

Обсуждение
На ДОС при учете взаимодействия ближайших 

соседей наблюдается постоянное количество фаз 
при четном N (их всегда 3) и при нечетном N (их 
всегда 4).

Рассмотрим теперь ДОС при учете взаимодей-
ствия ближайших и вторых соседей, если J1 = J > 0 
(т.е. когда находится минимум энергии модели). 

Рис. 2. Диаграммы основных состояний при учете взаимодействия ближайших и вторых соседей,
 J > 0 (А – N = 9, Б – N = 10)

Здесь, в отличие от предыдущих двух ДОС, коли-
чество фаз при нечетном N больше, чем при четном. 
Рассмотренные пары ДОС имеют определенное сход-
ство, прежде всего в расположении фаз с одинаковы-
ми конфигурациями. 

Другая картина наблюдается при учете взаимодей-
ствия ближайших и вторых соседей, если J < 0 (т.е. ког-
да находится максимум безразмерной энергии моде-
ли); эти ДОС представлены на рисунке 3.

Рис. 3. ДОС при учете взаимодействия ближайших и вторых соседей, J  < 0 (А – N = 13, Б – N = 14)
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В отличие от всех предыдущих ДОС, в дан-
ном случае наблюдается наибольшее количество 
фаз при одних и тех же N: при N = 13 их 7, 
а при N = 6 наблюдается 9 фаз. На диаграмме справа 
(рисунок 3Б) наблюдаются две дефектные фазы, при-
чем обе они стабильны только при ненулевом внеш-
нем поле. Отметим, что фаза 11011011011 (рис. 3) об-
наружена в [9]. 

На всех ДОС (при учете взаимодействия ближай-
ших и вторых соседей, если J  < 0) при движении сле-
ва направо превращения приводят в «пустую» фазу 
(фаза 0). Также на всех ДОС присутствуют превраще-
ния из фазы 1 в фазу 10.

При положительной энергии взаимодействия бли-
жайших соседей всегда возможен непосредственный 
переход из фазы 0 в фазу 1. При J < 0 такой переход 
невозможен: превращение «фаза 0 → фаза 1» происхо-
дит только через промежуточные фазы. При увеличе-

нии параметра h возможно и более сложное превра-
щение: фаза 1 → фаза с дефектом → фаза 10 → фаза 0. 
Таким образом, взаимодействие вторых соседей яв-
ляется существенным.

Изменение химического состава подложки может 
соответствовать изменению энергетического параме-
тра взаимодействия вторых соседей 2J , что приводит 
к новым типам превращений. Например, если дви-
гаться снизу вверх на диаграмме А (рис. 3), то проис-
ходят превращения: фаза 1 → фаза 10 → (фаза 
1001001001001). Последняя фаза может быть стаби-
лизирована за счет кулоновского отталкивания ада-
томов [12].

Интегральной характеристикой адсорбции явля-
ется изотерма адсорбции — зависимость степени за-
полнения адатомами от давления (или концентрации) 
[1, 13]. Рассчитана изотерма одномерной адсорбции 
(рис. 4).

Рис. 4. Изотерма одномерной адсорбции при учете взаимодействия ближайших и вторых соседей, 
J  < 0 для T = 0 K. По горизонтальной оси — напряженность внешнего поля h в условных единицах, 

по вертикальной оси — степень заполнения адатомами θ = NА/N, где NА — число адатомов.

На рисунке 4 приведена также сглаженная изотер-
ма, которая согласуется с известной изотермой (прав-
да, для двумерного случая) [1, 13]. Давление в рам-
ках рассмотренного подхода дает вклад в параметр 
внешнего поля h. 

К сожалению, пока разработанной номенклату-
ры одномерных фаз при адсорбции не существует. 
Видимо, экспериментально такие фазы еще не наблю-
дались, кроме простейших [2, 7, 9, 12]. Однако бур-
ный прогресс экспериментальной техники в области 
нанотехнологий дает надежду на то, что одномерные 
адсорбционные фазы будут доступны эксперименту 
в близком будущем. 

Заключение
Таким образом, построены диаграммы основных 

состояний (ДОС) для цепочек размера N от 4 до 14 уз-
лов при учете взаимодействия ближайших и вторых 
соседей. Перечислены все возможные фазы и превра-
щения при адсорбции на атомной цепочке в наноме-
тровом диапазоне. Ряд дефектных и идеальных фаз 
существуют (при низких температурах) только при не-
нулевом поле. Впервые рассчитана изотерма одномер-
ной адсорбции. Результаты можно сопоставить с экспе-
риментом при достаточно низких температурах. 

В рамках развитого подхода возможен учет более 
сложного взаимодействия, граничных условий дру-
гих видов и влияния температуры. 
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