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Описание неоднородных неравновесных состояний систем многих частиц является одной из наиболее сложных проблем статистической механики. Этот вопрос возникает в многочисленных технологических задачах, связанных с движением флюидов, в особенности при наличии фазовых переходов. Актуальность подобных задач значительно возрастает при переходе к исследованию наноструктурированных объектов [1,2].
Для статистико-механического рассмотрения процесса использовано представление неравновесной функции распределения в локально равновесной форме. Неравновесное состояние определяется локальными значениями химических потенциалов на узлах решетки. Использование выражений для микроскопического потока частиц между узлами решетки и уравнения баланса частиц позволило сформулировать дифференциально-разностное уравнение эволюции системы. Для интегрирования по времени полученного уравнения использован алгоритм Эйлера, обеспечивающий получение устойчивого решения при небольших затратах компьютерного времени, что позволяет исследовать кинетику плотности частиц интеркалянта при различных начальных условиях.
В рамках решеточной модели исследована эволюция системы, в которой начальное распределение концентрации является ступенчатым (на краях системы задана концентрация, которая выше равновесной концентрации разреженной фазы, а в центре решетки –ниже концентрации конденсированной фазы) и служит «затравкой» для зарождения жидкой фазы. Это распределение соответствует неустойчивому состоянию при температуре ниже критической. При решении системы кинетических уравнений приняты периодические граничные условия.
В двумерной системе наблюдается появление второй конденсированной области, которая со временем исчезает. Установлен критический размер «затравочной» области, ниже которого конденсация не наблюдается. Для трехмерных систем отмечено зарождение дополнительных конденсированных областей, количество которых зависит от начальных условий. Однако, в отличие от двумерной системы, фазовое расслоение происходит при любом размере «затравки».
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