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Таким образом, сочетание соотношения Жданова и квазихимического приближения дает возмож-
ность оценить коэффициент кинетической диффузии. В дальнейшем полученные с его помощью ре-
зультаты будут сопоставлены с данными прямого моделирования диффузионных процессов в решеточ-
ных системах.

Результаты и их обсуждение
Коэффициент кинетической диффузии. На рис. 1 представлены зависимости от времени, изме-

ренного в МКШ, и среднего квадрата смещения центра масс ансамбля примесных частиц, полученные 
при различных величинах параметра взаимодействия bJ и концентрации примесных частиц с. Анализ 
этих зависимостей позволяет сделать вывод о том, что при любых значениях параметра взаимодействия 
и концентрации примесных частиц рассматриваемая зависимость является с высокой степенью точ-
ности линейной. Следовательно, ее аппроксимация позволяет определить коэффициент кинетической 
диффузии системы.

На рис. 2 при различных значениях параметра взаимодействия bJ (температуры) показана зависи-
мость полученного описанным выше способом коэффициента кинетической диффузии от концентра-
ции примесных частиц. На  этом же рисунке проводится сравнение данных прямого компьютерного 
моделирования диффузионного процесса с результатами использования соотношения Жданова в со-
четании с квазихимическим приближением.

Проведенное сопоставление результатов аналитических расчетов и данных моделирования показало, 
что соотношение Жданова в сочетании с квазихимическим приближением позволяет получать адек-
ватные оценки для коэффициента кинетической диффузии. С его помощью верно воспроизводятся все 
основные качественные особенности зависимости коэффициента диффузии от концентрации. С коли-
чественной точки зрения различие результатов двух подходов наблюдается лишь в области существо-
вания в системе упорядоченной фазы. 

Наличие расхождений в результатах двух подходов в указанной области объясняется в первую оче-
редь сильным влиянием эффектов памяти в упорядоченном состоянии системы на подвижность частиц. 
В этом случае после перехода частицы в вакантный узел наиболее вероятным оказывается ее обратный 
переход, что в целом снижает общую подвижность частиц и, соответственно, коэффициент кинетической 
диффузии рассматриваемой модели.

Зависимость кинетического коэффициента диффузии от обратной температуры представлена на 
рис. 3. 

Рис. 1. Зависимость среднего квадрата смещения центра масс  
системы примесных частиц от времени, измеренного в МКШ,  
при c = 0,8, bJ = 0,818 75 (кривая 1); c = 0,5, bJ = 0,545 83 (2);  

c = 0,3, bJ = 0,623 81 (3) и результаты ее линейной аппроксимации
Fig. 1. The mean square displacement the center of mass of the systems of adparticles  
versus time (in MC steps) at c = 0.8, bJ = 0.818 75 (line 1); c = 0.5, bJ = 0.545 83 (2);  

c = 0.3, bJ = 0.623 81 (3) and results of its linear approximation


