
ÐÀÑ×�Ò ÏËÎÒÍÎÑÒÈ ÑÎÑÒÎßÍÈÉ ÊËÀÑÑÈ×ÅÑÊÎÉ
ÌÍÎÃÎ×ÀÑÒÈ×ÍÎÉ ÑÈÑÒÅÌÛ Ñ ÏÎÌÎÙÜÞ

ÌÎÄÈÔÈÖÈÐÎÂÀÍÍÎÃÎ ÀËÃÎÐÈÒÌÀ
ÂÎÍÃÀ�ËÀÍÄÀÓ

ËàðêèíÀ.Ñ.,* ÔèëèíîâÂ.Ñ., ËåâàøîâÏ.Ð.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*alexanderlarkin@rambler.ru

Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé G(E) äëÿ êëàññè÷åñêîé ñèñòåìû ïðåäñòàâëÿ-
åò ñîáîé ÷èñëî ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé ñ ýíåðãèåé íà èíòåðâàëå
[E,E + dE], îòíîñÿùåìñÿ ê dE. Ñîãëàñíî ðàñïðåäåëåíèþ Ãèááñà, âå-
ðîÿòíîñòü òîãî, ÷òî ñèñòåìà ïðè òåìïåðàòóðå T îáëàäàåò ýíåðãèåé E,
ïðîïîðöèîíàëüíà G(E) exp(−E/T ). Âàæíîé îñîáåííîñòüþ ýòîãî ïîä-
õîäà ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî òåðìîäèíàìè÷åñêèå âåëè÷èíû, òàêèå êàê ñòàòè-
ñòè÷åñêàÿ ñóììà, ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ, ýíòðîïèÿ, âíóòðåííÿÿ ýíåðãèÿ,
òåïëîåìêîñòü è ò.ä., ìîãóò áûòü ðàññ÷èòàíû ïóòåì ïðîñòîãî ÷èñëåí-
íîãî èíòåãðèðîâàíèÿ âî âñåì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð ïî îäíîé óíèâåð-
ñàëüíîé ôóíêöèè G(U).

Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ìîæåò áûòü ÷èñëåííî ðàññ÷èòàíà ñ èñïîëü-
çîâàíèåì àëãîðèòìà Âîíãà-Ëàíäàó, îòíîñÿùåãîñÿ ê òàê íàçûâàåìûì
ãèñòîãðàììíûì ìåòîäàì Ìîíòå-Êàðëî. Â äàííîé ðàáîòå ïðåäëàãàåòñÿ
ìîäèôèêàöèþ ýòîãî àëãîðèòìà, êîòîðàÿ ïðèìåíèìà ê êëàññè÷åñêèì
ñèñòåìàì ñ íåïðåðûâíûì ñïåêòðîì, ñîñòîÿùèì èç îäèíàêîâûõ ÷àñòèö,
âçàèìîäåéñòâóþùèõ ïîñðåäñòâîì ïàðíîãî ïîòåíöèàëà. ×òîáû óëó÷-
øèòü ñõîäèìîñòü è ãàðàíòèðîâàòü ýðãîäè÷íîñòü ñëó÷àéíûõ áëóæäà-
íèé, ìû ââåëè â àëãîðèòì ñïåöèàëüíûå øàãè, çàìåíÿþùèå ìèêðîñêî-
ïè÷åñêîå ñîñòîÿíèå äðóãèì, èìåþùèì òó æå ýíåðãèþ. Ïðîãðàììíàÿ
ðåàëèçàöèÿ àëãîðèòìà ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü ïàðàëëåëüíûå âû÷èñëå-
íèÿ íà ìíîãîïðîöåññîðíûõ ñèñòåìàõ ñ îáùåé ïàìÿòüþ.

Ìû ïðèìåíèëè ðàçðàáîòàííóþ ðåàëèçàöèþ àëãîðèòìà Âàíãà-Ëàíäàó
ê ñèñòåìå ìÿãêèõ ñôåð, ñîñòîÿùåé èç ÷àñòèö ñ ïàðíûì âçàèìîäåé-
ñòâèåì, îïèñûâàåìûì îáðàòíûì ïîòåíöèàëîì äâåíàäöàòîé ñòåïåíè
ϕ(r) = ε(σ/r)12. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé G(E) áûëà ðàññ÷èòàíà äëÿ çíà-
÷åíèé ïëîòíîñòè ρ îò 0.1σ−3 äî 0.5σ−3. Îíà áûë èñïîëüçîâàí äëÿ âû-
÷èñëåíèÿ ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû Z(T ), ñâîáîäíîé ýíåðãèè F (T ), âíóò-
ðåííåé ýíåðãèè Ē(T ), òåïëîåìêîñòè CV (T ) è ýíòðîïèè S(T ) äëÿ òåìïå-
ðàòóðû T â äèàïàçîí îò 0 äî 2ε/kB . Íàäåæíîñòü ìåòîäà ïîäòâåðæäà-
åòñÿ îòëè÷íûì ñîãëàñîâàíèåì ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ èçâåñòíûìè
àíàëèòè÷åñêèìè äàííûìè øèðîêîãî äèàïàçîíà [2].
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