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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 к т о р о в  
ДОМ и МРД НИИ ЭИ

Р е з у л ь т а т ы  р а б о т  [ і ,  2 , з ]  п о з в о л я ю т  р а с с м а т р и в а т ь  фдюшды 
к а к  с у щ е с т в е н н о  н е р е г у л я р н ы е  а н с а м б л и  м о л е к у л ,  в з а и м н ы е  по 
л о ж е н и я  к о т о р ы х  п о с т о я н н о  м е н я ю т с я  о с о х р а н е н и е м  с р е д н е г о  р а с с т о 
я н и я  между ним и .  С т р у к т у р ы  т а к и х  а н с а м б л е !  м о л е к у л  у д о б н о  р а с 
с м а т р и в а т ь  с т о ч к и  з р е н и я  в е р о я т н о с т н о й  г е о м е т р и и *  Полезными мо
д е л я м и  при э то м  о к а з ы в а ю т с я  с л у ч а й н ы е  у п а к о в к и  р а в н ы х  ж е с т к и х  
ш а р о в .  Основными п а р а м е т р а м и ,  х а р а к т е р и з у ю щ и м и  упаковку р а в н ы х  
ш а р о в ,  я в л я ю т с я  к о о р д и н а ц и о н н о е  ч и с л о ,  п л о т н о с т ь  и ф у н к ц и я  р а д и 
а л ь н о г о  р а с п р е д е л е н и я  [ 4 ]  *

ц н а с т о я щ е й  р а б о т е  п р е д л а г а ю т с я  д в ѳ  м а т е м а т и ч е с к и е  м од е л и  
с т р у к т у р  ф л ю и д о в , п р е д с т а в л е н н ы х  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 и !  
р а в н ы х  ж е с т к и х  с ф е р ,  запол няю щ их  н е к о т о р ы й  вы борочны й о б ъ е м  
т р е х м е р н о г о  п р о с т р а н с т в а .

Подели  р е а л и з у ю т с я  с помощью а л г о р и т м о в  с л у ч а й н о г о  з а п о л 
н е н и я  о г р а н и ч е н н о г о  п р о с т р а н с т в а  равны м и  шарами* Х а р а к т е р  з а п о л 
н е н и я  о п р е д е л я е т с я  с в о й с т в а м и  флюидов:  р а с п р е д е л е н и е м  м о л е к у л  в 
п р о с т р а н с т в е  и их  взаимными с в я з я м и *

П е р в а я  м о д е л ь  п р е д с т а в л я е т  с л у ч а й н ы е  с т р у к т у р ы  оо о т б ы т  

м о л е к у л я р н ы м и  с в я з я м и  и ра в н о м е р н ы м  р а с п р е д е л е н и е м  м о л е к у л  в 
о б ъ е м е ,  в т о р а я  -  с  д о с т а т о ч н о  с и л ь н ы м и .

В общем с л у ч а е  о б е  м од е л и  оп и с ы в а ю т  п р о ц е с с ы  у п а к о в к и  о г р а 
н и ч е н н о г о  п р о с т р а н с т в а  равными шарами с т е к  иди иным у с л о в и е м *  
К о о р д и н а т ы  ц е н т р о в  п а к у е м ы х  шаров п р е д с т а в л я ю т с я  сл уча й н ы м и  ч и с 
лами Q i  ...........  о  г  S  -  м ерн ом  п р о с т р а н с т в е  с  ♦

г д е  L Q i , . . . .  S

И д я  п е р в о й  м о д е л и  и з  э т о г о  п р о с т р а н с т в а  в ы б и р а ю т с я  т о ч к и

^ ........ ty$  * у д о в л е т в о р я ю щ и е  у с л о в и ю  [ і ]  a * I ty 0i  ê  т ™

ним о б р а з о м ,  ч то б ы  р а с с т о я н и е  между ц е н т р а м и  ш аров  я ѳ  было
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Это у с л о в и е  ф и з и ч е с к и  о з н а ч а е т  в о з м о ж н о с т ь  с б л и ж е н и я  м о л е к у л ,  
т о л ь к о  д о  к а с а н и я  д р у г  о д р у г о м .  Д а л ьн е й ш е м у  сближению п р е п я т с т 
вую т  силы в з а и м н о г о  о т т а л к и в а н и я .

В т о р а я  м о д е л ь  п р е д н а з н а ч е н а  д л я  ппостьпс о д н о а т о м н ы х  ж и д к о 
с т е й  ( т и п а  ж и д к и х  г а з о в ,  к р о м е  г е л и я )  с д о с т а т о ч н о  сильными мо
л е к у л я р н ы м и  с в я з я м и *  В э т о м  с л у ч а е  м о л е к у л ы  имеют н е  м е н ѳ а  ч е т ы 
р е х  к а с а н и й  н е  с  о д н о й  с т о р о н ы ,  о б р а з у я  т е м  самым у с т о й ч и в у ю  
к о н с т р у к ц и ю  [ 4 ]  • М олекулы з д е с ь  п р е д с т а в л я ю т с я  ж е с т к и м и ,  т я ж е 
лыми шарами* В с л е д с т в и е  э т о г о  в т о р а я  м о д е л ь  о т л и ч а е т с я  о т  п е р в о й  
д о б а в о ч н ы м  у с л о в и е м :  н е р а в е н с т в о  ( 2 ) должно в ы п о л н я т ь с я  при 
о б я з а т е л ь н о м  у д о в л е т в о р е н и и  в т р е х м е р н о м  п р о с т р а н с т в е  (  £  =  3 )  
к о о р д и н а т а м и  п а к у е м о г о  шара х у і  с и с т е м е  у р а в н е н и й :

' - d v . ' ' • .0 . - . . • - / - • • ' ’ ; . '•
л

( * - i t T u I  (  * • - ¾ I  < ■ ( , j J Ч ^ !  i  » ■ -  « I < - 1 f -  Ч Н и  -  t H - «

Л  (■> і - Ц ^ К х г Х . и ѵ - Ц ^ Ц у . - Ш с - ^ І М , ) = 0  ( 3 )

( X - X i f  +■ ( У - y J T  ( t - t 3 ) 2 = X  ,

г д е  À  -  д и а м е т р  ш а р о в .

Этим самым о с у щ е с т в л я е т с я  о п у с к а н и е  о ч е р е д н о г о  шара с л у ч а й н ы м  
о б р а з о м  в л у н к у  м еж ду  т р е х  до к а с а н и я  с  н и м и .

Модели были р е а л и з о в а н ы  на  ЦВМ М-20 д л я  сферы  д и а м е т р о м  
Л  -  I  . Ц е н т р ы  к о о р д и н а т  п а к у е м ы х  шаров  р а д и у с а  0 , 0 5  п р е д с т а в л я 
л и с ь  т р о й к а м и  "Im  р а з р я д н ы х  ч и с е л  Kt  R i  Vi  с р а в н о м е р н ы м  

р а с п р е д е л е н и е м  в и н т е р в а л а х  [ 0 , 5 7  > l O , ï ï ]  , / 0 , 2 5 / 7  с о о т в е т с т 
в е н н о .  Случайным  о б р а з о м  и з  э т и х  и н т е р в а л о в  в ы б и р а ю т с я  ч и с л а  т а 

к и е ,  ч то б ы  04 I R i  1 4  Oj S  д л я  п е р в о й  м о д е л и  и 0 4 1 R i  I R  

д л я  в т о р о й .  Р а с с т о я н и е  меж ду ц е н т р а м и  д олжно  б ы т ь  н е  меньше 
*  0 -  д и а м е т р а  ш а р а ,  п р и ч е м  д а  в т о р о й  м о д е л и  д ол ж но  р е а л и з о 
в а т ь с я  в ы п о л н е н и е  с и с т е м ы  у р а в н е н и й  ( 3 ) .  З н а ч е н и и  п л о т н о с т е й ,  
к о о р д и н а ц и о н н ы е  ч и с л а  ш ф ункции р а с п р е д е л е н и я  по  ч и с л у  к а с а н и й  

в ы ч и с л 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 .  Р е з у л ь т а т ы  п р е д с т а в 

л е н ы  в в и д е  г и с т о г р а м м  на  р и с . і .

меньше о п р ед ел ен н о го :

I i J - J + w  ( 2 )
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В ш а « I #  Г ж с т о г р а ш ш  ч и с л а  ш ш а а д й *
■ а  -  п е р в а я  м о д е л ь

■ 5' -  в т о р а я  м о д е л ь

С -  г и с т о г р а м м а  і з  р а б о т ы  4
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П о л у ч е н н ы е  з н а ч е н и я  п л о т н о с т е й  0 , 3 2  и 0 , 6 1  д л я  п е р в о й  и 
в т о р о й  м о д е л и  с о о т в е т с т в е н н о  с в о б о д н ы  о т  в л и я н и я  г р а н и ц .  В л и я н и е  
г р а н и ц  и с к л ю ч е н о  м е т о д о м  п е р е н о с а  г р а н и ц  [ 5 ]  .

При п о д с ч е т е  ф у н к ц и и  р а с п р е д е л е н и я  ш аров  по ч и с л у  к а с а н и й  
шары с ч и т а л и с ь  к а с а ю щ и м и с я ,  е с л и  р а с с т о я н и е  между ними н а х о д и т с я  
в  и н т е р в а л е  J i  , d  +  à  . З д е с ь  Л ошибка  а л г о р и т м а  и р а в 
н я е т с я  1 , 5 %  о т  д и а м е т р а  ш а р а .

Г и с т о г р а м м ы  п о к а з ы в а ю т ,  ч т о  моды к а с а н и й  н а х о д я т с я  в и н 

т е р в а л а х  O - I  д л я  п е р в о й  ( р и с Л а ) ,  м о д е л и  и 8 - 9  -  д л я  в т о р о й  
( р и с Л б ) .  С о о т в е т с т в е н н о  с р е д н и е  ч и с л а  к а с а н и й  на шар р а в н ы  0 , 4 6  
и 7 , 9 .  П о д у ч е н н ы е  р е з у л ь т а т ы  х о р о ш о  с о г л а с у ю т с я  с. а н а л о г и ч н ы м и  
д а н н ы м и ,  п о л у ч е н н ы м и  и з  д и ф ф р а к ц и и  р е н т г е н - л у ч е й  на  о д н о а т о м н ы х  
ж и д к о с т я х  f 3 J  и д а н н ы м и , п о л у ч е н н ы м и  с помощью ф и з и ч е с к и х  м о д е л е й

[ ч ]  ( р и с Л с ) .  У ѳ т о д  м а т е м а т и ч е с к о г о  м о д е л и р о в а н и я  и м е е т  н е к о т о 
ры е  п р е и м у щ е с т в а  п е р е д  ф и з и ч е с к и м и  м о д е л я м и .  О с н о в н о е  и з  н и х  -  
б ы с т р о т а  п о л у ч е н и я  к о н е ч н о г о  р е з у л ь т а т а ,  э к с п е р и м е н т  к а  ЦВМ М-20 
з а н и м а е т  в р е м е н и  о т  2  д о  6 0  мин в з а в и с и м о с т и  о т  с л о ж н о с т и  м о д е 
л и .  В с л е д с т в и е  э т о г о  п р е д л а г а е м ы е  м а т е м а т и ч е с к и е  м о д е л и  п р о с т ы х  
о д н о а т о м н ы х  ж и д к о с т е й  м о г у т  б ы т ь  р е к о м е н д о в а н ы  д л я  и с с л е д о в а н и я  
с о о т в е т с т в у ю щ и х  с т р у к т у р  с  п р и м е н е н и е м  ЦВМ.
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