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где вектор Dri показывает смещение i-й частицы за время t. Нетрудно видеть, что соотношение (9) от-
личается от (10) недиагональными членами, носящими двухчастичный характер, т. е. непосредственно 
учитывающими корреляции между частицами.

Отношение коэффициента кинетической диффузии и коэффициента самодиффузии, найденных в ходе 
МК-моделирования, позволяет определить многочастичный корреляционный фактор   fm. Зависимость 
данного фактора от концентрации примесных частиц представлена на рис. 9.

В целом можно отметить, что с ростом концентрации частиц корреляции между их движением воз-
растают при любых значениях параметра взаимодействия. В то же время наблюдается некоторое сни-
жение роли межчастичных корреляций в области средних концентраций при температурах ниже кри-
тической, т. е. в области существования в системе упорядоченного состояния.

Таким образом, наличие корреляций приводит к возрастанию коэффициента кинетической диффу-
зии по сравнению с коэффициентом самодиффузии.

Заключение
Выполненное моделирование показывает, что транспортные свойства решеточного флюида с  SALR-

потенциалом межчастичного взаимодействия в  целом соответствуют свойствам решеточного флюида 
с отталкиванием ближайших соседей. Наиболее характерной их особенностью является резкое падение 
одночастичного (коэффициент самодиффузии) и многочастичного (коэффициент кинетической диффузии) 
коэффициентов диффузии при температурах ниже критической в области средних концентраций, т. е. в той 
области термодинамических параметров, где система находится в макроскопически упорядоченной фазе.

В данной упорядоченной фазе при концентрации ниже 0,5 частицы преимущественно заполненных 
подрешеток фактически не имеют соседей третьего порядка, но имеют по два ближайших соседа каж-
дая. Характер межчастичных взаимодействий приводит к тому, что при этом расположении частиц по-
тенциальный барьер, который должна преодолеть частица, является максимально высоким, что и при-
водит к снижению коэффициентов диффузии. 

Вместе с этим необходимо учитывать, что после прыжка частица из преимущественно заполненной под-
решетки попадает в преимущественно вакантную, где приобретает четыре соседа третьего порядка. Вслед-
ствие отталкивания между частицами-соседями третьего порядка (J3 > 0) она в течение короткого времени 
возвращается на свое предыдущее место, и в результате никакого перераспределения плотности не происхо-
дит. Но иногда рассматриваемая частица после первого прыжка все же вынуждает совершить прыжок одну 
из соседних частиц, который и приводит к диффузионному процессу. Таким образом, результативный пры-
жок оказывается обусловленным предысторией, и эффекты памяти проявляются в диффузионном процессе.

Именно влияние эффектов памяти на диффузионный процесс и  приводит к  тому, что соотноше-
ние Жданова (2) демонстрирует отклонение от данных моделирования при определении коэффициента  

Рис. 9. Зависимость многочастичного корреляционного фактора  
решеточного флюида от концентрации примесных частиц  

при bJ = 0,818 75 (кривая 1); 0,689 47 (2) и 0,545 83 (4 )
Fig. 9. The multiparticle correlation factor of the lattice fluid versus  

concentration of adparticles at bJ = 0.818 75 (line 1); 0.689 47 (2) and 0.545 83 (4 )


