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Здесь индексы 1 и 0 относятся к частицам и вакансиям соответственно.
Моделирование методом Монте-Карло показало, что при химическом потенциале m = 9J (соответ-

ствует средней концентрации c = 0,5) параметр порядка является возрастающей функцией безразмер-
ного параметра взаимодействия (рис. 2).

Резкое возрастание параметра порядка соответствует фазовому переходу порядок – беспорядок, ко-
торый является фазовым переходом второго рода и подобен фазовому переходу в системах с отталкива-

нием ближайших соседей [11–13]. В этом случае величина J
k TB c

= 0 186,  может быть интерпретирована 
как критический параметр системы.

Также можно отметить, что в отличие от аналогичной системы на плоской квадратной решетке, рас-
смотренной в [9], рост параметра является более плавным.

Введенный описанным выше образом параметр порядка модели может использоваться для локали-
зации точек фазовых переходов и построения ее фазовой диаграммы.

Квазихимическое приближение
Свободная энергия  F рассматриваемой системы может быть представлена как сумма свободной 

энергии  F r( )  подобной ей базисной системы и диаграммной части F d( ) свободной энергии [12–14]:

F F Fr d= +( ) ( ).
Базисная решеточная система определяется средними потенциалами jb a

j in( ), описывающими взаи-
модействие частицы ( )ni

a = 1  или вакансии ( ),ni
a = 0  находящейся в узле i на подрешетке a, с узлом  j на 

подрешетке b. Поскольку преобразование (1) является тождественным, свободная энергия системы не 
зависит от выбора средних потенциалов. Это позволяет определить средние потенциалы из принципа 
минимальной восприимчивости [15]:

Рис. 2. Зависимость параметра порядка  
от параметра взаимодействия при m = 9J

Fig. 2. The order parameter versus the interaction parameter at m = 9J


