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В целом можно утверждать, что зависимость коэффициента кинетической диффузии от обратной 
температуры является линейной. Это обстоятельство свидетельствует о так называемом аррениусовском 
характере указанного процесса. При этом энергия активации кинетической диффузии
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может быть определена путем линейной аппроксимации данной зависимости.

Полученная описанным выше способом зависимость энергии активации кинетической диффузии от 
концентрации примесных частиц представлена на рис. 4.

Можно отметить, что энергия активации имеет ярко выраженный максимум в области существова-
ния в системе упорядоченной фазы. К подобному результату привело снижение подвижности частиц 
системы в упорядоченной фазе.

Для объяснения отрицательных значений энергии активации необходимо обозначить, что на рис. 4 
представлена только часть энергии активации, обусловленная межчастичными взаимодействиями. По-
этому отрицательные значения энергии активации свидетельствуют только о снижении этой энергии, 
вызванном взаимодействиями между примесными частицами. Полная энергия активации содержит до-
полнительный внешний узловой потенциал, абсолютная величина которого существенно превосходит 
энергию межчастичного взаимодействия.

Коэффициент самодиффузии. Как отмечалось выше, наряду с квадратом среднего смещения центра 
масс системы примесных частиц в ходе моделирования диффузионного процесса по методу Монте-
Карло может быть определен и средний квадрат смещения отдельной частицы. Моделирование показа-
ло, что данная зависимость также является линейной с высокой степенью точности при любых значе-
ниях параметров взаимодействия и концентрации примесных частиц (рис. 5). Как и при исследовании 
коэффициента кинетической диффузии, ее анализ позволяет определить соответствующий коэффициент 
самодиффузии (tracer diffusion coefficient).

Более гладкий вид приведенной зависимости, по сравнению с зависимостью среднего квадрата 
смещения центра масс всей системы, обусловлен тем, что в рассматриваемом случае наряду с усред-
нением по траекториям моделирования происходит дополнительное усреднение по всем частицам 
системы.

На рис. 6 – 8 представлены зависимости указанного коэффициента диффузии от концентрации при-
месных частиц и температуры и энергия активации соответственно. В целом можно отметить, что все 
приведенные зависимости не имеют никаких качественных особенностей по сравнению с рассмотрен-
ными в предыдущем разделе аналогичными зависимостями, относящимися к коэффициенту кинетиче-
ской диффузии.

Рис. 4. Зависимость энергии активации кинетической  
диффузии от концентрации примесных частиц

Fig. 4. The activation energy  
of the jump diffusion versus concentration of adparticles


