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Решеточные модели нашли широкое применение в моделирова
нии многочисленных физико-химических, механических, информаци
онных и т. п. процессов [1-3]. Для эффективного использования этих 
моделей необходимы надежные методы расчета их равновесных и 
кинетических свойств. В представленном докладе рассмотрено обоб
щение одной из наиболее перспективных методик таких расчетов - 
самосогласованного диаграммного приближения [4-6] - на случай ре
шеточных систем с отталкиванием ближайших соседей. Для провер
ки точности предлагаемого подхода проведено сравнение получае
мых результатов с результатами моделирования решеточной систе
мы по методу Монте-Карло [7].

Химический потенциал и параметр порядка решеточной си
стемы. Рассмотрим решеточный газ из п частиц, распределенных на 
плоской квадратной решетке содержащей N узлов ((N, «[-система). 
Для учета возникающего в данной системе при отталкивании бли
жайших соседей «далекого» порядка (2х2-фаза) разобьем решетку на 
две симметричные квадратные подрешетки (А и В). Анализ будем 
проводить в формализме большого канонического ансамбля.

Наряду с изучаемой системой рассмотрим обладающую таким 
же химическим потенциалом р базисную (N, и)-систему, потенциаль
ная энергия которой описывается одночастичными средними потен
циалами. Тогда термодинамический потенциал исходной системы в 
расчете на один узел может быть записан [4, 5]:

(1) 
где Ц/о) - термодинамический потенциал базисной системы, кото
рый ввиду одночастичности потенциальной энергии легко может быть 
факторизован и записан в явном виде, а - диаграммная часть 
потенциала.

Введя параметр порядка dc=dn/N (где 6п=пА-пв) и воспользо
вавшись термодинамическими соотношениями для большого кано
нического ансамбля, получим систему уравнений, связывающих па
раметр порядка 5с, среднюю концентрацию с и химический потенци
ал системы ц:
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(с(1 - С) + дс1 )(яА - 71 в ) - + тів ) = 0 ,

(1 - с)(яА +тгв)~ &(тгА - д-й) - 2с ехр(-Ды) = О,
(2)

(3)
где

zk координационное число; ф(к)(и.“) - средний потенциал взаи
модействия частицы (н“=1) или вакансии (п“=0) находящейся в узле 
і подрешетки а с любым из узлов £-ой координационной сферы; 
P=WBT); кв - постоянная Больцмана.

Величины будем определять следующим образом: Х“да=1 
для к >2, Х.а(}> находятся из условия экстремальности функционала 

ввдаО^Оу+ги, (5)

aXcrt2) — из условия экстремальности функционала

Q«=Q<»)+2/+4^+20 ф
при постоянных Х.а(]) [4-6]. Здесь введены следующие графические 
обозначения: вертикальная (горизонтальная) и наклонная линии соот
ветствуют переномированным с помощью средних потенциалов <р 
базисной системы маероподобным функциям, отвечающим взаимо
действиям первых и вторых соседей соответственно.

На рис. 1 представлена зависимость удвоенного параметра по
рядка изучаемой системы от концентрации полученная из решения 
уравнения (2) в квазихимическом (КХП) и самосогласованном диаг
раммном (СД11) приближениях и с помощью моделирования по мето
ду Монте-Карло (ММК) [7]. Сопоставление зависимостей показыва
ет, что переход от КХП к СДП существенно улучшает точность полу
чаемых результатов, приближая их к результатам ММК.

Анализ концентрационной зависимости химического потенциала 
(рис. 2) позволяет также заключить, что СД11 имеет точность, сопос
тавимую с точностью ММК во всем диапазоне термодинамических 
параметров (за исключением, возможно, ближайшей окрестности кри
тической точки), в то время как КХП отражает лишь качественные 
зависимости.

Переход от КХП к СДП также положительно сказывается и на
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как значениевиде фазовой диаграммы (рис. 3), причем улучшается как ааачсппь 
критической температуры (1.272 в КХП и 1.021 в СДЦ где за единиц 
XYpaMMr™46™ теМПе™а ММК>. ™ и шйр’инТфазЗММК), так и ширина фазовой
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Концентрация, С

Рис. 1. Зависимость параметра порядка от концентрации полученная в 1-КХП,
2-СДП, 3-ММК при температуре а) Т/Т.=0.5 Ь) Т/Т =0 8

Рис. 2. Зависимость химического 
потенциала (в единицах энергии 

взаимодействия ближайших соседей) 
от концентрации при

Т/Т =0.5(1), 0.8(D), 1.2(Ш). 1-КХП, 
2-СДП, 3-ММК. Группы кривых 
(П) и (Ш) сдвинуты вдоль оси 4p/J 
на 15 и 30 единиц соответственно

Рис. 3. Фазовая диаграмма решеточ
ного газа с отталкиванием ближай
ших соседей. 1-КХП, 2-СДП, 3- 
ММК. Левая часть рисунка (а) 

приведена в абсолютных единицах, 
правая (Ь) - в приведенных

Таким образом, СДП позволяет определять термодинамические 
характеристики изучаемых систем с точностью порядка то™™ 
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ММК и отличается от последнего рядом существенных преимуществ 
(возможность реализации на ПЭВМ, непосредственная статистико
механическая форма получаемых результатов), что позволяет исполь
зовать его для изучения кинетических свойств решеточных систем.

Работа выполнена при поддержке INTAS, грант 96-0533.
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Модуляция добротности твердотельных лазеров с помощью пас
сивных затворов обладает рядом преимуществ по сравнению с дру
гими способами. Во-первых, это простота в эксплуатации, во-вторых 
- компактность, в третьих - более низкая стоимость таких систем. 
Использование пассивных затворов позволяет получать импульсы суб- 
наносекундной длительности в компактных лазерах с диодной накач
кой (так называемых «микрочип»-лазерах). В связи с этим большой 
актуальностью обладают исследования, направленные на поиск и
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