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V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
Коди тематичних рубрик: 29.19.15

Тема дисертації:
1. Монте-карлівське моделювання орієнтаційних фазових переходів у граткових системах адсорбованих
молекул

2. Monte Carlo simulations of orientational phase transitions in lattice systems of adsorbed molecules

Реферат:
1. Граткові системи адсорбованих молекул. Дослідження орієнтаційних фазових переходів на двовимірних
гратках адсорбованих молекул. Чисельне моделювання методом Монте-Карло. Показано, що виродження
основного стану двовимірних граткових систем може приводити до виникнення нового типу орієнтаційного
впорядкування - анізотропії системи без її спонтанної поляризації. Побудовано фазову діаграму
орієнтаційних станів ізінгівських спінових підсистем із флуктуаційною взаємодією. Визначено умови
експериментального спостереження нової фази. Знайдено температури орієнтаційних фазових переходів
для трикутних ґраток диполів із урахуванням дальнодії. З урахуванням квадрупольного потенціалу
проведено монте-карлівське моделювання орієнтаційного фазового переходу в моношарі молекул СО на
поверхні NaCl(100).

2. The lattice systems of adsorbed molecules. An investigation of orientational phase transitions in the plane
lattices of adsorbed molecules. Monte Carlo numerical simulation. The results obtained show that this system can



exist in a new phase in which a preferred direction of long molecule axes arises in the absence of spontaneous
polarization. The results of Monte Carlo simulation define a relation between the quasidipole Hamiltonian
parameters for which the new phase can be observed experimentally. The critical temperatures were found for
plane triangular dipole lattices with long-range interactions. Thermodynamical characteristics of phase transition
in a CO monolayer on the NaCl(100) surface were simulated by the Monte Carlo method taking into account the
quadrupole intermolecular potential.
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