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文章摘要：

本文提出了用于集团变分法中计算相平衡的两相法和计算失稳点的单相法.对
于一级相变,两相法要求一种结构的对称群包含另一种结构的对称群,这样可以
得到精度很高的相变点一级相变的相变点和失稳点不同,在温度-化学势图和温
度-组分图中,单相法得到的失稳点都滞后于两相法得到的相变点;随着变化步
长的减小可以得到精确的失稳点对于二级相变,相变点和失稳点相同,两种方法
都可以得到相变点和失稳点.虽然在化学势变化步长很小时难以用单相法确切
判断二级相变的失稳点,但在变化步长不是很小时,单相法已经可以给出足够精
确的相变点
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