
ИЗВЕСТИЯ

ТОМСКОГО ОРДЕНА ТРУДОВОГО КРАСНОГО ЗНАМЕНИ ПОЛИТЕХНИЧЕСКОГО 
ИНСТИТУТА и м ,  C - M , КИРОВА

?  2 5 1  ~ І 9 ? 0
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к а  ц и ф р о в ы х  м о д е л я х

В о р о б ь е в  В , А , ,  Н а а ц  И . Э . ,  П а р в а т е в  Г . Н .

П р е д с т а в л е н а  о б ъ е д и н е н н ы м  с е м и н а р о м  с е н т о п о в  
ДСМ и  МРД HuiI т

Б о л ь ш и н с т в о  з а д а ч  р а д и а ц и о н н о й  хи м и и  и д е ф е к т о с к о п и и  имеют 
д е л о  с  м а т е р и а л а м и , в  с т р у к т у р е  к о т о р ы х  о т с у т с т в у е т  д а л ь н и й  п о р я ­

д о к ,  Д л я  о п р е д е л е н и я  в з а и м о с в я з и  с т р у к т у р н ы х  о с о б е н н о с т е й  с  фи­
з и ч е с к и м и  с в о й с т в а м и  т а к и х  м а т е р и а л о в  н е о б х о д и м о  з н а т ь  п а р а м е т р ы ,  
х а р а к т е р и з у ю щ и е  с т р у к т у р у .  Основными и з  н и х  я в л я ю т с я  р а д и а л ь н а я  

ф у н к ц и я ,  ф у н к ц и я  р а с п р е д е л е н и я  п а р  и к о о р д и н а ц и о н н о е  ч и с л о  [ і ]  ,
При о п р е д е л е н и и  э т и х  п а р а м е т р о в  с т р у к т у р ы  п о л е з н ы м и  о к а з ы ­

в а ю т с я  ф и з и ч е с к и е  м о д е л и  р а з л и ч н о г о  т и п а  [ 2 , 5 J .
Ф и з и ч е с к и е  м о д е л и  с л у ч а й н ы х  с т р у к т у р  п р е д с т а в л я ю т  с о б о й  

г р о м о з к и е  и н ж е н е р н ы е  с о о р у ж е н и я  1 3 ]  , п о э т о м у  в о з м о ж н о с т и  их  
п р и  с т а т и о т и ч е о к о м  и с с л е д о в а н и и  о г р а н и ч е н ы .

Б о л е е  п е р с п е к т и в н ы  в  э т о м  о т н о ш е н и и  м а т е м а т и ч е с к и е  м о д е л и  

[ 4 ,  5 ]  , п о з в о л я ю щ и е  п р и м е н е н и е  с о в р е м е н н ы х  ЦВМ д л я  и х  с т а т и с ­

т и ч е с к о г о  и с с л е д о в а н и я .
В н а с т о я щ е й  р а б о т е  п р о в о д и т с я  с т а т и с т и ч е с к о е  и с с л е д о в а н и е  

с л у ч а й н ы х  с т р у к т у р  н а  п р и м е р е  о д н о  а  'томных флюидов  на  ЦВМ М -20  

о помощью и х  м а т е м а т и ч е с к и х  м о д е л е й .
В р а б о т е  ( 5 ]  о п и с а н ы  д в е  м а т е м а т и ч е с к и е  м о д е л и  флюидов* 

п р е д с т а в л я ю щ и е  м о л е к у л ы  в  в и д е  с л у ч а й н ы х  с о в о к у п н о с т е й  н е п е р е с е -  
к а ю щ и х с я  ш а р о в  в о г р а н и ч е н н о м  п р о с т р а н с т в е  с  П л о т н о с т я м и  з а п о л ­
н е н и я  0 , 3 2  0 , 6 1 .  В ы ч и с л и м  д л я  э т и х  м о д е л е й  функцию р а с п р е д е л е ­
н и я  п а р  ^ i ( R j )  ц е н т р о в  ш а р о в ,  н а х о д я щ и х с я  н а  о п р е д е л е н н о м  р а с ­

с т о я н и и  д р у г  о т  д р у г а  и р а д и а л ь н у ю  функцию J ° i { R j  I  *
Д ля  о п р е д е л е н и я  р а д и а л ь н о й  ф ун к ц и и  р а с с м о т р и м  шар о ц е н т р о м  

в т о ч к е  n Q  ” и э л е м е н т  о б ъ е м а  d  V  на  р а с с т о я н и и  R  о т



11 О  и * т о г д а  п р о и з в е д е н и е ,  J k i  R j I d V  е с т ь  в е р о я т н о с т ь  т о -  
т о ^ ч т о  ц е н т р  д р у г о г о  шара л е ж и т  в U V  *

А н а л о г и ч н о ,  д л я  а н с а м б л я  и з  N  ш а р о в  ф у н к ц и я  п а р  ( j j i [ R j )  

о п р е д е л я е т  в е р о я т н о с т ь  т о г о ,  ч т о  д в а  э л е м е н т а  d  V f  и d  V z  % 

с о д е р ж а щ и е  ц е н т р ы  ш а р о в ,  р а з д е л е н ы  р а с с т о я н и е м  R  , т о ч н я ^ п р о -  
, и з в е д е н и е  N p i l R j J d V i  Otr Yz  е с т ь  в з а и м н а я  в е р о я т н о с т ь  н а й т и  

п а р у  ш а р о в ,  р а з д е л е н н ы х  р а с с т о я н и е м  R  . З д е с ь  N  ч и с л о  

ш а р о в  в е д и н и ц е  о б ъ е м а *
В ы ч и с л е н и я  ф у н к ц и й  в ы п о л н е н ы  м е т о д о м  с т а т и с т и ч е с к и х  и с п ы т а ­

н и й  н а  ЦВМ М-20 по  следую щ им  а л г о р и т м а м  д л я  о б о и х  м о д е л е й .  Для  
в ы ч и с л е н и я  р а д и а л ь н ы х  ф у н к ц и й  в ц е н т р а л ь н о й  о б л а с т и  у п а к о в к и  
( д л я  у м е н ь ш е н и я  в л и я н и я  г р а н и ц  [ в ]  )  ц е н т р  п р о и з в о л ь н о  в ы б р а н ­

н о г о  шара п р и н и м а л с я  з а  т о ч к у  о т с ч е т а  и п о д с ч и т ы в а л и с ь  ш а р ы * н а ­
х о д я щ и е с я  о т  н е ё  на  р а с с т о я н и и  R e  + 0 , 0 0 5 .  В ы ч и с л е н и я  п о в т о р я ­

л и с ь  д л я  д е с я т и  п р о и з в о л ь н ы х  ц е н т р о в  и д л я  к а ж д о г о  и н т е р в а л а  
н а х о д и л о с ь  с р е д н е е  ч и с л о  ш а р о в  N i . В ы ч и с л е н и е  с р е д н е г о  з н а ч е ­

н и я  р а д и а л ь н о й  ф у н к ц и и  д л я  к а ж д о г о  и н т е р в а л а  п р о и з в о д и л о с ь  п о  
ф о р м у л е

p ( R  j  ~  N  ,

З д е с ь  V i  -  о б ъ е м  L - о й  с ф е р ы ,

У ш ~  о б ъ е м  ш а р а ,

Д/* -  с р е д н е е  ч и с л о  ц е н т р о в  в L - о й  с ф е р е ,  

ф ункции  р а с п р е д е л е н и я  п а р  п о л у ч е н ы  д л я  ц е н т р а л ь н ы х  о б л а с т е й  
у п а к о в о к  прямым п е р е б о р о м ,  т о  е с т ь  с ч и т а л и с ь  шары с  о д и н а к о в ы м и  

р а с с т о я н и я м и  м еж ду  ц е н т р а м и .  Т а к и м  о б р а з о м , п о л у ч и л и  о б щ е е  ч и с л о  

п е р е б о р о в  д л я  ф и к с и р о в а н н о г о  р а с с т о я н и я  р а в н о е  2 А / п а р  ~ n ( n ~ V ) t  

г д е  П  -  ч и с л о  ш а р о в  у ч а с т в у ю щ и х  в п р о в а р к е .

Ф ункция  Q c  R j  н а х о д и л а с ь  в  и н т е р в а л а  м еж ду  R  м

R i  *  0 , 0 0 5 .  Н а и м е н ь ш е е  р а с с т о я н и е  м еж д у  шарами  р а в н о  д и а м е т р у  
шара  0 , 1  , a і и б о л ь ш е е  -  д и а м е т р у  в н у т р е н н е й  о б л а с т и + р а в н о м у  
0 , 6 . Р е з у л ь т а т ы  в ы ч и с л е н и й  п р е д с т а в л я ю т  с о б о й  с р е д н и е  з н а ч е н и я  

и з  д е с я т и  р е а л и з а ц и й  с о  с т а н д а р т н ы м  о т к л о н е н и е м  3%* Б р е м я  вы­
ч и с л е н и я  2 0  м м н .

Из  а н а л и з а  ф у н к ц и й  р а с п р е д е л е н и я  Hajj ( р и с . З )  в и д н о ,  ч т о  

чаще в с е г о  в с т р е ч а ю т с я  п а р ы  с р а с с т о я н и я м и  меж ду ц е н т р а м и  в  м а ­
т е р и а л а х  0 , 2 - 0 , 3  д л я  м о д е л и  п л о т н о й  у п а к о в к и  ш 0 , 2 5 - 0 , 4 5  д л я  
м о д е л и  р е д к о й  у п а к о в к и .
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P i c * 3 .  ф у н к ц и я  р а с п р е д е л е н и я  п а р ,  
а  -  п е р в а я  м о д е л ь  
S  -  в т о р а я  м о д е л ь  

R -  р а с с т о я н и е  в  д и а м е т р а х  ш а р а  
Vn -  с р е д н е е  ч и с л о  к а р

28®



Р а д и а л ь н ы е  ф ункции  ( р и с Л ,  2 )  с о г л а с у ю т с я  с по л у ч е н н ы м и  р а ­
н е е  э к с п е р и м е н т а л ь н о  на  ф и з и ч е с к и х  м о д е л я х  и и з  д и ф ф р а к ц и о н н ы х  
к а р т и н  [ 3 ,  7 J

И с с л е д о в а н и е  в т о р о й  м о д е л и  ( п л о т н о с т ь  0 , 6 1 )  д а л о  новую р а ­
д и а л ь н у ю  функцию с б о л е е  о с т р ы м  п и к о м  в и н т е р в а л е  0 , 1 - 0 , 1 1  ( р и с .  
2+  к о т о р а я  ближе п о д х о д и т  к р а д и а л ь н о й  функции  ж и д к о с т е й ,  чем  в 
п е р в о й  м о д е л и  ( п л о т н о с т ь  0 , 3 2 ) .  Из п е р в о г о  и н т е р в а л а  0 , 1 - 0 , 1 1  
п о д с ч и т а н о  ч и с л о  ближайших с о с е д е й  р а в н о е  8 ,0  , ч т о  с о о т в е т с т в у ­
е т  р а н е е  п о л у ч е н н о м у  з н а ч е н и ю  прямым п о д с ч е т о м  ч и с л а  к а с а н и й  [ 5 ]  

Э т о т  р е з у л ь т а т  хор о ш о  с о г л а с у е т с я  о к о о р д и н а ц и о н н ы м и  ч и с л а м и ,  
п о л у ч е н н ы м и  в р а б о т а х  [ 3 ,  ? /  д л я  ж и д к о г о  г е л и я ,  н е о н а  и а р г о н а .  
Они р а в н ы  с о о т в е т с т в е н н о  6 , 5 ;  8 , 8 ; 8 , 0 .  .

Та к и м  о б р а з о м ,  п р и в е д е н н ы й  выше а л г о р и т м  с т а т и с т и ч е с к о г о  и с  

с л е д о в а н и я  с л у ч а й н ы х  с т р у к т у р  п о з в о л я е т  н а  ЦВМ с р а в н и т е л ь н о  б ы с т  
р о  ( 2 0  м и н . )  п о л у ч в т ь , с  т о ч н о с т ь ю  н е  м е н е е  3 % , р а д и а л ь н у ю  функцию 
и функцию р а с п р е д е л е н и я  п а р . ч а с т и ц .
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