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Îáùàÿ õàðàêòåðèñòèêà ðàáîòû

Â äèññåðòàöèè ïðåäñòàâëåíû ìåòîäû, êîìïëåêñû ïðîãðàìì è ðåçóëüòàòû
÷èñëåííîãî èññëåäîâàíèÿ äâóõ ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé ôèçè÷åñêèõ ïðî-
öåññîâ, îïèñûâàåìûõ íà÷àëüíî-êðàåâûìè çàäà÷àìè äëÿ ñèñòåì íåëèíåé-
íûõ äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé â ÷àñòíûõ ïðîèçâîäíûõ, îáúåäèíåí-
íûõ íåîáõîäèìîñòüþ ìàññîâûõ ðàñ÷åòîâ â øèðîêîì äèàïàçîíå ïàðàìåò-
ðîâ ìîäåëåé äëÿ ïîèñêà óñëîâèé àäåêâàòíîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ íàáëþäà-
åìûõ â ýêñïåðèìåíòå äèíàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê. Òàêèå èññëåäîâàíèÿ
òðåáóþò ñóùåñòâåííûõ çàòðàò êîìïüþòåðíûõ ðåñóðñîâ è äåëàþò íåîáõî-
äèìûì ïðèìåíåíèå ïàðàëëåëèçìà äëÿ ïîâûøåíèÿ ïðîèçâîäèòåëüíîñòè
âû÷èñëåíèé.

Ïåðâàÿ ìîäåëü � ïîëÿðîííàÿ ìîäåëü ôîðìèðîâàíèÿ ñîñòîÿíèé ãèä-
ðàòèðîâàííîãî ýëåêòðîíà; âòîðàÿ � ìîäåëü ïðîõîæäåíèÿ (ôèëüòðàöèè)
ìíîãîêîìïîíåíòíûõ óãëåâîäîðîäíûõ ãàçîêîíäåíñàòíûõ ñìåñåé ÷åðåç ïî-
ðèñòóþ ñðåäó. Íåîòúåìëåìîé ñîñòàâëÿþùåé ÷èñëåííîãî èññëåäîâàíèÿ
îáåèõ ìîäåëåé ÿâëÿåòñÿ ðàñ÷åò èçìåðÿåìûõ â ëàáîðàòîðíûõ óñëîâèÿõ õà-
ðàêòåðèñòèê íà îñíîâå ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ íà÷àëüíî-
êðàåâûõ çàäà÷. Äëèòåëüíîñòü òàêèõ ðàñ÷åòîâ çàòðóäíÿåò ïðèìåíåíèå
òðàäèöèîííûõ ìåòîäîâ ïîäãîíêè ïàðàìåòðîâ ìîäåëè íà îñíîâå ìèíèìè-
çàöèè íåâÿçêè ìåæäó ðàñ÷åòíûìè è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Â
äèññåðòàöèè ðåàëèçîâàíî ïðÿìîå âàðüèðîâàíèå çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ â
ôèçè÷åñêè çíà÷èìûõ èíòåðâàëàõ. Òàêèå âû÷èñëåíèÿ ìîãóò áûòü ýôôåê-
òèâíî âûïîëíåíû íà ñîâðåìåííûõ âûñîêîïðîèçâîäèòåëüíûõ ñèñòåìàõ ñ
ïàðàëëåëüíîé àðõèòåêòóðîé. Â ñîâîêóïíîñòè ñ ïàðàëëåëüíîé ðåàëèçà-
öèåé ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ ñàìèõ íà÷àëüíî-êðàåâûõ çàäà÷ òàêîé ïîäõîä
ïîçâîëèë óñïåøíî ïðîâåñòè ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå èçó÷àåìûõ ýâîëþ-
öèîííûõ ïðîöåññîâ.

Â äèññåðòàöèè äëÿ óêàçàííûõ ìîäåëåé ñôîðìóëèðîâàíû ìàòåìàòè÷å-
ñêèå ïîñòàíîâêè çàäà÷, ïîäîáðàíû ïîäõîäÿùèå ìåòîäû ÷èñëåííîãî ðåøå-
íèÿ, ïîñòðîåíû âû÷èñëèòåëüíûå ñõåìû, ñîçäàíû êîìïëåêñû ïðîáëåìíî-
îðèåíòèðîâàííûõ ïðîãðàìì ñ ïðèìåíåíèåì òåõíîëîãèè ïàðàëëåëüíîãî
ïðîãðàììèðîâàíèÿ MPI, ïðîâåäåí ÷èñëåííûé àíàëèç ìîäåëåé íà îñíîâå
ñîïîñòàâëåíèÿ ðåçóëüòàòîâ âû÷èñëåíèé ñ èìåþùèìèñÿ äàííûìè ýêñïå-
ðèìåíòîâ è òåîðåòè÷åñêèìè îöåíêàìè, ïîëó÷åíû çíà÷èìûå äëÿ ñîîòâåò-
ñòâóþùèõ îáëàñòåé çíàíèé ÷èñëåííûå ðåçóëüòàòû, ïîçâîëÿþùèå ñäåëàòü
çàêëþ÷åíèÿ î ñâîéñòâàõ èçó÷àåìûõ ôèçè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, îá àäåêâàò-
íîñòè èñïîëüçóåìûõ òåîðåòè÷åñêèõ ïîäõîäîâ è ïåðñïåêòèâàõ èõ äàëüíåé-
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øåãî èñïîëüçîâàíèÿ è ðàçâèòèÿ.
Ðàáîòà âûïîëíåíà â Ëàáîðàòîðèè èíôîðìàöèîííûõ òåõíîëîãèé ÎÈ-

ßÈ â ðàìêàõ Ïðîáëåìíî-òåìàòè÷åñêîãî ïëàíà 05-6-1119-2014/2023 - ìå-
òîäû, àëãîðèòìû è ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèÿ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ôèçè-
÷åñêèõ ñèñòåì, ìàòåìàòè÷åñêîé îáðàáîòêè è àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
äàííûõ ïðè ïîääåðæêå ñëåäóþùèõ ãðàíòîâ è ïðîåêòîâ:

� ïðîåêò ÐÔÔÈ 13-01-00060À ¾Èññëåäîâàíèå ñòðóêòóðû ÿäåðíûõ è
îðãàíè÷åñêèõ îáúåêòîâ íà îñíîâå ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ
ïðîöåññà ðàññåÿíèÿ ÷àñòèö¿;

� ïðîåêò ÐÔÔÈ 17-08-01270À ¾Ðàçðàáîòêà ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ïðî-
ãðàììíîãî êîìïëåêñà äëÿ èíæåíåðíî-ôèçè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ è
ôèçèêî-ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ôèëüòðàöèîííûõ ïðîöåñ-
ñîâ â ãàçîêîíäåíñàòíûõ è íåôòåãàçîêîíäåíñàòíûõ ïëàñòàõ ñ öåëüþ
ñîçäàíèÿ íîâûõ òåõíîëîãèé ïîâûøåíèÿ óãëåâîäîðîäîîòäà÷è ðåàëü-
íûõ ìåñòîðîæäåíèé¿;

� ïðîåêò ¾Ìîäåëèðîâàíèå ñëîæíûõ ïðîöåññîâ êâàíòîâîé ôèçèêè ñ
ïðèìåíåíèåì âûñîêîïðîèçâîäèòåëüíûõ âû÷èñëåíèé¿ ïðîãðàììû
¾Ñîëîâüåâ-Õðèñòîâ¿ ñîòðóäíè÷åñòâà ÎÈßÈ ñ Áîëãàðèåé, 2017;

� ïðîåêò ¾Âûñîêîïðîèçâîäèòåëüíîå êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå äè-
íàìè÷åñêè ñëîæíûõ ñèñòåì â ôèçèêå êîíäåíñèðîâàííûõ ñîñòîÿ-
íèé¿ ïðîãðàììû ¾Ñîëîâüåâ-Õðèñòîâ¿, 2018.

Àêòóàëüíîñòü òåìû äèññåðòàöèè

Âîïðîñû, ñâÿçàííûå ñ ýëåêòðîí-ôîíîííûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè, èëè ïî-
ëÿðîííûìè ýôôåêòàìè, ÿâëÿþòñÿ â íàñòîÿùåå âðåìÿ îäíèìè èç íàèáîëåå
àêòóàëüíûõ â ôèçèêå òâåðäîãî òåëà.

Ñâÿçàííûå (ñîëüâàòèðîâàííûå) ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîíîâ, â êîòîðûõ ýëåê-
òðîí íå îáðàçóåò õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé ìîæíî ïðåäñòàâèòü ñåáå êàê çàõâàò
èçáûòî÷íîãî ýëåêòðîíà ïîëÿðèçàöèîííîé ïîòåíöèàëüíîé ÿìîé, îáðàçî-
âàííîé èíäóöèðîâàííîé èì ïîëÿðèçàöèåé îêðóæàþùèõ åãî ìîëåêóë ñðå-
äû. Òàêèì îáðàçîì, ïîä äåéñòâèåì îáëó÷åíèÿ â óëüòðàôèîëåòîâîì äèà-
ïàçîíå âîäà ïåðåõîäèò â îñîáîå ñîñòîÿíèå, õàðàêòåðèçóåìîå ñïåöèàëüíû-
ìè ôèçè÷åñêèìè è õèìè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè. Åñëè ñðåäîé ÿâëÿåòñÿ âîäà,
òî òàêîé ýëåêòðîí íàçûâàåòñÿ ãèäðàòèðîâàííûì.
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Èçó÷åíèå ñâîéñòâ ñîëüâàòèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ èìååò îãðîìíîå òåî-
ðåòè÷åñêîå è ïðèêëàäíîå çíà÷åíèå. Ñ èõ ó÷àñòèåì ïðîèñõîäèò áîëüøîå
êîëè÷åñòâî õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé, èçó÷àåìûõ êàê â íåîðãàíè÷åñêîé, òàê è
â îðãàíè÷åñêîé õèìèè. Îñîáûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò ãèäðàòèðîâàííûé
ýëåêòðîí, ÿâëÿþùèéñÿ â âîäå ñàìûì ñèëüíûì âîññòàíîâèòåëåì. Ñîëü-
âàòèðîâàííûå ýëåêòðîíû ó÷àñòâóþò â ýëåêòðîäíûõ ïðîöåññàõ, êîòîðûå
ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé øèðîêóþ îáëàñòü ñî ìíîãèìè òåõíè÷åñêèìè ïðèëî-
æåíèÿìè (ýëåêòðîñèíòåç, ãàëüâàíîïîêðûòèå, ýëåêòðîîáðàáîòêà). Â áèî-
ëîãè÷åñêèõ ñèñòåìàõ ãèäðàòèðîâàííûé ýëåêòðîí èãðàåò áîëüøóþ ðîëü â
ïðîöåññàõ ïåðåíîñà çàðÿäà íà áîëüøîå ðàññòîÿíèå. Ïîýòîìó èçó÷åíèå äè-
íàìèêè è óñëîâèé ôîðìèðîâàíèÿ ãèäðàòèðîâàííîãî ýëåêòðîíà ïðåäñòàâ-
ëÿåò íåñîìíåííûé èíòåðåñ äëÿ ïîíèìàíèÿ ìåõàíèçìîâ ïåðåíîñà çàðÿäà
è ýíåðãèè â ðàçëè÷íûõ ôèçè÷åñêèõ, õèìè÷åñêèõ è áèîëîãè÷åñêèõ ñèñòå-
ìàõ [1]. Òàêèì îáðàçîì, ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññà ôîðìèðîâà-
íèÿ ãèäðàòèðîâàííîãî ýëåêòðîíà â ñðàâíåíèè ñ èìåþùèìèñÿ äàííûìè
ýêñïåðèìåíòîâ ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíîé çàäà÷åé.

Àêòóàëüíîñòü èññëåäîâàíèÿ äèíàìèêè ïðîõîæäåíèÿ ãàçîêîíäåíñàò-
íîé ñìåñè ñêâîçü ïîðèñòóþ ñðåäó îáóñëîâëåíà, â òîì ÷èñëå, íåîáõîäèìî-
ñòüþ îïòèìèçàöèè óãëåâîäîðîäîîòäà÷è â íåòðàäèöèîííûõ ãàçîêîíäåí-
ñàòíûõ ìåñòîðîæäåíèÿõ ïóòåì ñíèæåíèÿ êîíäåíñàöèè.

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ðàñøèðÿåòñÿ ðàçðàáîòêà ãàçîâûõ ìåñòîðîæäåíèé
â Ðîññèè. Â áëèæàéøèå äåñÿòèëåòèÿ îñíîâíîé ðåçåðâ íàðàùèâàíèÿ ñû-
ðüåâîé áàçû äîáûâàþùèõ êîìïàíèé ñîñòàâÿò ãàçîêîíäåíñàòíûå è íåôòå-
ãàçîêîíäåíñàòíûå ìåñòîðîæäåíèÿ, ñîäåðæàùèå â áîëüøèõ êîëè÷åñòâàõ
ãàçîâûé êîíäåíñàò, ÿâëÿþùèéñÿ öåííåéøèì ñûðüåì äëÿ íåôòåõèìè÷å-
ñêîé ïðîìûøëåííîñòè. Äëÿ ïðîöåññîâ îñâîåíèÿ è ðàçðàáîòêè ìåñòîðîæ-
äåíèé ñ íåòðàäèöèîííûìè çàïàñàìè óãëåâîäîðîäîâ, ê êîòîðûì îòíîñÿòñÿ
äàííûå òèïû ìåñòîðîæäåíèé, íåîáõîäèìî çíàíèå áàçîâûõ çàêîíîìåðíî-
ñòåé, õàðàêòåðèçóþùèõ ïðîöåññû âíóòðèïëàñòîâîé ôèëüòðàöèè, âêëþ-
÷àÿ, â òîì ÷èñëå, òàêîå õàðàêòåðíîå ôèçè÷åñêîå ÿâëåíèå êàê âûïàäåíèå
êîíäåíñàòà â ïëàñòå â æèäêîé ôàçå, ÷òî ñóùåñòâåííî çàòðóäíÿåò äîáû÷ó
ãàçà. Èíòåíñèâíûå òåîðåòè÷åñêèå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ â
ýòîì íàïðàâëåíèè âåäóòñÿ ðîññèéñêèìè è çàðóáåæíûìè íàó÷íûìè ãðóï-
ïàìè [2].

Â ýòîé ñâÿçè àêòóàëüíîé çàäà÷åé ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà îáîñíîâàííûõ
ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé è êîìïëåêñîâ ïðîãðàìì, îáåñïå÷èâàþùèõ àäåê-
âàòíîå âîñïðîèçâåäåíèå ïîëó÷àåìûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïðè ðàñ-
÷åòàõ ãèäðîäèíàìè÷åñêèõ è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ôèëü-
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òðàöèè óãëåâîäîðîäíûõ ñìåñåé ÷åðåç ïîðèñòóþ ñðåäó.
Íóæíî îòìåòèòü, ÷òî ïðè çíà÷èòåëüíîì ÷èñëå ïóáëèêàöèé â óêàçàí-

íûõ îáëàñòÿõ èññëåäîâàíèé, ëèøü â îòíîñèòåëüíî íåáîëüøîì êîëè÷åñòâå
ðàáîò ïðîâîäèòñÿ ñîïîñòàâëåíèå ïîëó÷àåìûõ ÷èñëåííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ
äàííûìè íàòóðíûõ è ëàáîðàòîðíûõ èçìåðåíèé. Ìåæäó òåì, ÷èñëåííûé
àíàëèç ðåçóëüòàòîâ ëàáîðàòîðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ ïðåäñòàâëÿåòñÿ àêòó-
àëüíûì ñ òî÷êè çðåíèÿ ïðîâåðêè àäåêâàòíîñòè ìîäåëè è ÷èñëåííîãî ïîä-
õîäà, äàåò îñíîâó äëÿ ñðàâíåíèÿ ðàçëè÷íûõ ìîäåëåé è îöåíêè ïåðñïåê-
òèâû èõ èñïîëüçîâàíèÿ äëÿ ïðîãíîñòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ, ïîçâîëÿåò ïîíÿòü
� êàêèå ôàêòîðû ÿâëÿþòñÿ íàèáîëåå ñóùåñòâåííûì äëÿ ðåàëèñòè÷íîãî
îïèñàíèÿ êîíêðåòíûõ ìîäåëèðóåìûõ ïðîöåññîâ. Òàêæå, îáû÷íî , íå âñå
çíà÷åíèÿ ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ, âõîäÿùèõ â ìàòåìàòè÷åñêóþ
ïîñòàíîâêó çàäà÷è, èçâåñòíû, òàê ÷òî ñðàâíåíèå ðàñ÷åòíûõ è ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ äàííûõ ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü ýòè íåèçâåñòíûå çíà÷åíèÿ.

Â ýïîõó âûñîêîïðîèçâîäèòåëüûõ âû÷èñëåíèé íà ìíîãîïðîöåññîðíûõ
âû÷èñëèòåëüíûõ ìàøèíàõ ïîÿâëÿåòñÿ íåîáõîäèìîñòü â ïàðàëëåëüíîé ìî-
äèôèêàöèè êëàññè÷åñêèõ ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ. Äëÿ ðåøåíèÿ ïðàêòè÷å-
ñêèõ çàäà÷ ÷èñëåííûìè ìåòîäàìè òðåáóåòñÿ ðàçðàáîòêà ïðîãðàììíûõ
ïðîäóêòîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì òåõíîëîãèé ïàðàëëåëüíîãî ïðîãðàììèðîâà-
íèÿ. Â äèññåðòàöèè â õîäå ïðàêòè÷åñêîãî ðåøåíèÿ êàæäîé èç äâóõ çàäà÷
ðàçðàáîòàí ïàðàëëåëüíûé àíàëîã êëàññè÷åñêîãî ÷èñëåííîãî ìåòîäà, ðåà-
ëèçîâàííûé â âèäå îòäåëüíîãî ìîäóëÿ, êîòîðûé ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ
ðåøåíèÿ çàäà÷, âûõîäÿùèõ çà ðàìêè äèññåðòàöèîííîãî èññëåäîâàíèÿ.

Öåëè è çàäà÷è äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû

Öåëüþ äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà è ïðîãðàììíàÿ ðåà-
ëèçàöèÿ ìåòîäîâ âûñîêîïðîèçâîäèòåëüíîãî ÷èñëåííîãî èññëåäîâàíèÿ ìî-
äåëåé ôîðìèðîâàíèÿ ãèäðàòèðîâàííîãî ýëåêòðîíà è ïðîõîæäåíèÿ ãàçî-
êîíäåíñàòíîé ñìåñè ñêâîçü ïîðèñòóþ ñðåäó, à òàêæå ÷èñëåííîå èññëå-
äîâàíèå ýòèõ ìîäåëåé äëÿ ïîëó÷åíèÿ íîâîé èíôîðìàöèè îá èçó÷àåìûõ
ïðîöåññàõ íà îñíîâå ñîïîñòàâëåíèÿ ðàñ÷åòíûõ äàííûõ ñ íàáëþäàåìûìè
äèíàìè÷åñêèìè õàðàêòåðèñòèêàìè.

Äëÿ äîñòèæåíèÿ ïîñòàâëåííîé öåëè íóæíî ðåøèòü ñëåäóþùèå çàäà-
÷è:

� èçó÷èòü ôèçè÷åñêèå îñîáåííîñòè ïðîöåññîâ â ïîñòàâëåííûõ çàäà÷àõ
è ëèòåðàòóðó, ïîñâÿùåííóþ äàííîé ïðîáëåìíîé îáëàñòè,
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� â ðàìêàõ èññëåäóåìûõ ìîäåëåé ñôîðìóëèðîâàòü ìàòåìàòè÷åñêèå
ïîñòàíîâêè çàäà÷ è ïîäîáðàòü ÷èñëåííûå ìåòîäû ðåøåíèÿ,

� ðàçðàáîòàòü êîìïëåêñû ïðîãðàìì äëÿ ðåàëèçàöèè âû÷èñëèòåëüíûõ
ýêñïåðèìåíòîâ,

� óâåëè÷èòü áûñòðîäåéñòâèå âû÷èñëåíèé çà ñ÷åò ðåàëèçàöèè ïàðàë-
ëåëüíûõ àëãîðèòìîâ â ðàçðàáîòàííûõ êîïëåêñàõ ïðîãðàìì,

� ïðîèçâåñòè ÷èñëåííîå èññëåäîâàíèå è ïðîàíàëèçèðîâàòü ïîëó÷åí-
íûå ðåçóëüòàòû â ñðàâíåíèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè,

� ðàçðàáîòàííûå ïàðàëëåëüíûå âåðñèè ïîïóëÿðíûõ ÷èñëåííûõ ìåòî-
äîâ, èñïîëüçîâàííûõ â ðàìêàõ ñîçäàííûõ ïðîãðàììíûõ êîìïëåê-
ñîâ, îôîðìèòü â îòäåëüíûå ïðîãðàììíûå ìîäóëè, äîñòóïíûå äëÿ
øèðîêîãî èñïîëüçîâàíèÿ.

Íàó÷íàÿ íîâèçíà

Âïåðâûå â ðàìêàõ äèíàìè÷åñêîé ìîäåëè ïîëÿðîíà ïðîâåäåíî ÷èñëåííîå
èññëåäîâàíèå ïðîöåññà ôîðìèðîâàíèÿ ãèäðàòèðîâàííîãî ýëåêòðîíà ïîä
äåéñòâèåì ôåìòîñåêóíäíîãî ëàçåðíîãî îáëó÷åíèÿ .

Â õîäå âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ ïîêàçàíî, ÷òî äàííàÿ ìîäåëü
îáåñïå÷èâàåò àäåêâàòíîå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïî äè-
íàìèêå ïîãëîùåíèÿ ñâåòà ãèäðàòèðîâàííûì ýëåêòðîíîì.

Â ðàìêàõ êîìïëåêñà ïðîãðàìì äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ôîðìèðîâàíèÿ
ãèäðàòèðîâàííîãî ýëåêòðîíà ïðèìåíåí ïàðàëëåëüíûé àëãîðèòì íà îñíî-
âå ìåòîäà ðàçáèåíèé, îáåñïå÷èâàþùèé ñîêðàùåíèå çàòðàò êîìïüþòåðíî-
ãî âðåìåíè ñ÷åòà áîëåå, ÷åì íà ïîðÿäîê, ïðè ðàáîòå íà âû÷èñëèòåëüíûõ
ñèñòåìàõ ñ ïàðàëëåëüíîé àðõèòåêòóðîé.

Â ðàìêàõ ìîäåëè íà îñíîâå çàêîíà Äàðñè è óðàâíåíèÿ íåðàçðûâíî-
ñòè ïîòîêîâ ñôîðìóëèðîâàíà ìàòåìàòè÷åñêàÿ ïîñòàíîâêà ñòàöèîíàðíîé
çàäà÷è äëÿ èññëåäîâàíèÿ ðåæèìà ñòàáèëèçàöèè ïðîõîæäåíèÿ äâóõêîì-
ïîíåíòíîé ãàçîêîíäåíñàòíîé ñìåñè ÷åðåç ïîðèñòóþ ñðåäó, ïîçâîëèâøàÿ
âîñïðîèçâåñòè ñîîòâåòñòâóþùèå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå.

Ñôîðìóëèðîâàíà íà÷àëüíî-êðàåâàÿ çàäà÷à äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïðî-
öåññà ïðîõîæäåíèÿ ìíîãîêîìïîíåíòíîé ãàçîêîíäåíñàòíîé ñìåñè â ïîðè-
ñòîé ñðåäå è ïîëó÷åíî ñîãëàñèå ñ ëàáîðàòîðíûìè ýêñïåðèìåíòàìè.
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Íàó÷íî-ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü ðàáîòû

Ïðîâåäåííîå ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ïîêàçàëî àäåêâàòíîñòü èñïîëü-
çóåìîãî òåîðåòè÷åñêîãî ïîäõîäà íà îñíîâå êâàíòîâî-ïîëåâîé ïîëÿðîííîé
ìîäåëè äëÿ ðåàëèñòè÷íîãî îïèñàíèÿ ïðîöåññà ôîðìèðîâàíèÿ ãèäðàòèðî-
âàííîãî ýëåêòðîíà.

Ðàçðàáîòàííûé êîìïëåêñ ïðîãðàìì äëÿ ÷èñëåííîãî èññëåäîâàíèÿ ïðî-
öåññà ôîðìèðîâàíèÿ ãèäðàòèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ ìîæåò áûòü èñïîëü-
çîâàí â ôóíäàìåíòàëüíûõ è ïðèêëàäíûõ èññëåäîâàíèÿõ â îáëàñòÿõ áèî-
ôèçèêè, áèîõèìèè è ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ äàëüíåéøåãî
èçó÷åíèÿ ïðîöåññîâ ôîðìèðîâàíèÿ ñîëüâàòèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ â êîí-
äåíñèðîââàííûõ ñðåäàõ.

×èñëåííîå èññëåäîâàíèå ïîäòâåðäèëî àäåêâàòíîñòü ïîäõîäà íà îñíî-
âå çàêîíà Äàðñè è óðàâíåíèÿ íåðàçðûâíîñòè ïîòîêîâ äëÿ îïèñàíèÿ ïðî-
õîæäåíèÿ ìíîãîêîìïîíåíòíîé ãàçîêîíäåíñàòíîé óãëåâîäîðîäíîé ñìåñè
ñêâîçü ïîðèñòóþ ñðåäó â ðåæèìàõ ñòàáèëèçàöèè è èñòîùåíèÿ. Ñîçäàí-
íûå êîìïëåêñû ïðîãðàìì ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ â äàëüíåéøèõ ôóíäà-
ìåíòàëüíûõ è ïðèêëàäíûõ èññëåäîâàíèÿõ, â òîì ÷èñëå, è ïðè ðåøåíèè
çàäà÷è ïîèñêà îïòèìàëüíûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ, íåîáõîäèìûõ äëÿ ðå-
àëüíûõ óñëîâèÿõ ãàçîäîáû÷è.

Ïàðàëëåëüíàÿ ðåàëèçàöèÿ àëãîðèòìà ðàçáèåíèé SPLIT è ìåòîäà Ðóíãå-
Êóòòû RK4-MPI ðàçðàáîòàíû ïðîãðàììíî â îáîáùåííîì âèäå òàê, ÷òî
êîíêðåòèêà çàäà÷è çàäàåòñÿ íåçàâèñèìî îò ñàìîãî ÷èñëåííîãî ìåòîäà.
Ýòè ïðîãðàììû ìîãóò áûòü ïðèìåíåíû ê ðåøåíèþ èíûõ çàäà÷ ñîîòâåò-
ñòâóþùåãî òèïà è äîñòóïíû ïî ññûëêàì:
http://wwwinfo.jinr.ru/programs/jinrlib/split/index.html
http://wwwinfo.jinr.ru/programs/jinrlib/rk4-mpi/index.html

Ðàçðàáîòàííûå ìåòîäû è êîìïëåêñû ïðîãðàìì ìîãóò áûòü àäàïòèðî-
âàíû äëÿ èññëåäîâàíèÿ äðóãèõ ìîäåëåé, îïèñûâàåìûõ ñèñòåìîé óðàâíå-
íèé ïîëÿðîíà è ñèñòåìîé óðàâíåíèé íà îñíîâå çàêîíà Äàðñè è óðàâíåíèÿ
íåðàçðûâíîñòè ïîòîêîâ.

Ìåòîäîëîãèÿ è ìåòîäû èññëåäîâàíèÿ

Èññëåäîâàíèÿ ïðîâîäèëèñü â ðàìêàõ ìåòîäîëîãèè ïðîâåäåíèÿ âû÷èñ-
ëèòåëüíîãî ýêñïåðèìåíòà. Äëÿ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ ñèñòåì íåëèíåéíûõ
äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé â ÷àñòíûõ ïðîèçâîäíûõ, îïèñûâàþùèõ
ìîäåëèðóåìûå ïðîöåññû, èñïîëüçîâàëèñü êîíå÷íî-ðàçíîñòíûå ñõåìû. Ïðî-
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ãðàììíûå êîìïëåêñû âûïîëíåíû íà ÿçûêàõ Ñ++ è Maple. Äëÿ ðåàëèçà-
öèè ðàçðàáîòàííûõ àëãîðèòìîâ â ïàðàëëåëüíîì ðåæèìå èñïîëüçîâàëàñü
òåõíîëîãèÿ Message Passing Interface (MPI).

Ïîëîæåíèÿ, âûíîñèìå íà çàùèòó

1. Ìàòåìàòè÷åñêèå ïîñòàíîâêè íà÷àëüíî-êðàåâûõ çàäà÷ äëÿ ñèñòåì
íåëèíåéíûõ äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé â ÷àñòíûõ ïðîèçâîä-
íûõ, îïèñûâàþùèå äèíàìèêó ôîðìèðîâàíèÿ ñîñòîÿíèé ñîëüâàòè-
ðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ è äèíàìèêó ïðîõîæäåíèÿ ãàçîêîíäåíñàòíîé
ñìåñè â ïîðèñòîé ñðåäå â ðåæèìàõ ñòàáèëèçàöèè è èñòîùåíèÿ.

2. Âû÷èñëèòåëüíûå ñõåìû, ðåàëèçîâàííûå, â òîì ÷èñëå, ñ ïðèìåíå-
íèåì òåõíîëîãèè ïàðàëëåëüíûõ âû÷èñëåíèé, äëÿ ðåøåíèÿ ñèñòåì
íåëèíåéíûõ äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé â ÷àñòíûõ ïðîèçâîä-
íûõ, ïîçâîëÿþùèå ìîäåëèðîâàòü ýâîëþöèþ ïðîöåññà ôîðìèðîâà-
íèÿ ñîëüâàòèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ è ïðîöåññ ïðîõîæäåíèÿ ìíîãî-
êîìïîíåíòíîé ãàçîêîíäåíñàòíîé óãëåâîäîðîäíîé ñìåñè ñêâîçü ïî-
ðèñòóþ ñðåäó â ðåæèìå ñòàáèëèçàöèè è â ðåæèå èñòîùåíèÿ.

3. Ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ íàáëþäàåìûõ äèíàìè÷åñêèõ
õàðàêòåðèñòèê, ñîãëàñóþùèåñÿ ñ äàííûìè ëàáîðàòîðíûõ ýêñïåðè-
ìåíòîâ, ÷òî ïîäòâåðæäàåò àäåêâàòíîñòü èñïîëüçóåìûõ ïîäõîäîâ äëÿ
èññëåäîâàíèÿ èçó÷àåìûõ ïðîöåññîâ.

4. Ïðîãðàììû SPLIT è RK4-MPI, ðåàëèçóþùèå â ñîñòàâå ñîçäàííûõ
ïðîáëåìíî-îðèåíòèðîâàííûõ êîìïëåêñîâ ïðîãðàìì ìåòîäû ïàðàë-
ëåëüíûõ âû÷èñëåíèé äëÿ àëãîðèòìîâ ðàçáèåíèé è Ðóíãå-Êóòòû
è ïåðåäàííûå äëÿ ñâîáîäíîãî äîñòóïà â ýëåêòðîííóþ áèáëèîòåêó
JINRLIB ÎÈßÈ.

Äîñòîâåðíîñòü ðåçóëüòàòîâ

Äîñòîâåðíîñòü è îáîñíîâàííîñòü ïîëó÷åííûõ ÷èñëåííûõ ðåçóëüòàòîâ ïðè
èññëåäîâàíèè ìíîãîïàðàìåòðè÷åñêèõ ìîäåëåé ïîäòâåðæäåíû òåñòèðîâà-
íèåì ðàçðàáîòàííûõ ìåòîäîâ è ïðîãðàìì ñ ïðèìåíåíèåì èçâåñòíûõ ðå-
øåíèé, è ñîãëàñèåì ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ èçâåñòíûìè òåîðåòè÷åñêè-
ìè îöåíêàìè è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.
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Àïðîáàöèÿ

Ðåçóëüòàòû ïðåäñòàâëåíû àâòîðîì íà íàó÷íûõ ñåìèíàðàõ â ËÈÒ ÎÈßÈ
è íà ðîññèéñêèõ è ìåæäóíàðîäíûõ íàó÷íûõ êîíôåðåíöèÿõ:

1. International Conference on Mathematical Modeling and Computational
Physics (MMCP 2013), 2013, JINR, Dubna, Russia.

2. Äâàäöàòü ïåðâàÿ ìåæäóíàðîäíàÿ êîíôåðåíöèÿ "Ìàòåìàòèêà. Êîì-
ïüþòåð. Îáðàçîâàíèå."(ÌÊÎ 2014), Äóáíà, Ðîññèÿ.

3. 39th meeting of the Program Advisory Committee for Condensed Matter
Physics, 2014, Äóáíà, Ðîññèÿ (poster session).

4. International Conference �Mathematical Modeling and Computational
Physics (MMCP 2017), JINR, Dubna, Russia.

5. Äâàäöàòü øåñòàÿ ìåæäóíàðîäíàÿ êîíôåðåíöèÿ "Ìàòåìàòèêà. Êîì-
ïüþòåð. Îáðàçîâàíèå"(ÌÊÎ 2018), Äóáíà, Ðîññèÿ.

6. Âñåðîññèéñêàÿ íàó÷íî-ïðàêòè÷åñêàÿ êîíôåðåíöèÿ "Ïðèðîäà. Îá-
ùåñòâî. ×åëîâåê"(óíèâåðñèòåò "Äóáíà"), 2019, Äóáíà, Ðîññèÿ.

7. Äâàäöàòü ñåäüìàÿ ìåæäóíàðîäíàÿ êîíôåðåíöèÿ "Ìàòåìàòèêà. Êîì-
ïüþòåð. Îáðàçîâàíèå"(ÌÊÎ 2020), Äóáíà, Ðîññèÿ.

Ïóáëèêàöèè è ëè÷íûé âêëàä àâòîðà â ðàáîòó

Ïî òåìå äèññåðòàöèè â ñîàâòîðñòâå îïóáëèêîâàíî 11 ðàáîò â ðåöåíçèðó-
åìûõ èçäàíèÿõ, ñîîòâåòñòâóþùèõ òðåáîâàíèÿì ê ïóáëèêàöèÿì Ïîëîæå-
íèÿ î ïðèñóæäåíèè ó÷åíûõ ñòåïåíåé â ÎÈßÈ.

Ëè÷íûé âêëàä àâòîðà îòðàæåí â ñîäåðæàíèè äèññåðòàöèè, â îñíîâ-
íûõ ðåçóëüòàòàõ è â ïîëîæåíèÿõ, âûíîñèìûõ íà çàùèòó. Àâòîð ïðèíèìàë
àêòèâíîå ó÷àñòèå â îáñóæäåíèè è âûðàáîòêå ìàòåìàòè÷åñêèõ ïîñòàíîâîê
çàäà÷ è àíàëèçå ÷èñëåííûõ ðåçóëüòàòîâ âìåñòå ñ ðóêîâîäèòåëåì è ñîàâ-
òîðàìè ïóáëèêàöèé. Âñå ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ïðåä-
ñòàâëåííûå â äèññåðòàöèè, ïîëó÷åíû àâòîðîì ëè÷íî íà îñíîâå ñîçäàí-
íûõ àâòîðîì ìåòîäîâ è êîìïëåêñîâ ïðîãðàìì. Òåñòèðîâàíèå ïðîèçâîäè-
òåëüíîñòè ðàçðàáîòàííîé àâòîðîì MPI ïðîãðàììû íà ñóïåðêîìïüþòåðàõ
"Ãîâîðóí" è "Àâèòîõîë" ïðîâîäèëîñü àâòîðîì ñ ó÷àñòèåì ñîàâòîðîâ ðà-
áîòû [À7] Àòàíàñîâîé Ï.Õ. è Áàøàøèíûì Ì.Â.. Âñå ïóáëèêàöèè ïî òåìå
äèññåðòàöèè ïîäãîòîâëåíû ñ îïðåäåëÿþùèì âêëàäîì àâòîðà.
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Ñîîòâåòñòâèå äèññåðòàöèè ïàñïîðòó ñïåöèàëüíîñòè

Â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå ïðèñóòñòâóþò ðåçóëüòàòû â ÷åòûðåõ îáëàñòÿõ,
ñîîòâåòñòâóþùèõ ñëåäóþùèì ïóíêòàì ïàñïîðòà ñïåöèàëüíîñòè:

3. Ðàçðàáîòêà, îáîñíîâàíèå è òåñòèðîâàíèå ýôôåêòèâíûõ âû÷èñëè-
òåëüíûõ ìåòîäîâ ñ ïðèìåíåíèåì ñîâðåìåííûõ êîìïüþòåðíûõ òåõíîëî-
ãèé.

4. Ðåàëèçàöèÿ ýôôåêòèâíûõ ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ è àëãîðèòìîâ â âèäå
êîìïëåêñîâ ïðîáëåìíî-îðèåíòèðîâàííûõ ïðîãðàìì äëÿ ïðîâåäåíèÿ âû-
÷èñëèòåëüíîãî ýêñïåðèìåíòà.

5. Êîìïëåêñíûå èññëåäîâàíèÿ íàó÷íûõ è òåõíè÷åñêèõ ïðîáëåì ñ ïðè-
ìåíåíèåì ñîâðåìåííîé òåõíîëîãèè ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ è âû-
÷èñëèòåëüíîãî ýêñïåðèìåíòà.

6. Ðàçðàáîòêà íîâûõ ìàòåìàòè÷åñêèõ ìåòîäîâ è àëãîðèòìîâ äëÿ ïðî-
âåðêè àäåêâàòíîñòè ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé îáúåêòîâ íà îñíîâå äàííûõ
íàòóðíîãî ýêñïåðèìåíòà.

Ñîîòâåòñòâèå äèññåðòàöèè ôèçèêî-ìàòåìàòè÷åñêîé îòðàñëè íàóêè îïðå-
äåëÿåòñÿ ïðåîáëàäàíèåì ìàòåìàòè÷åñêèõ (÷èñëåííûõ) ìåòîäîâ â êà÷å-
ñòâå àïïàðàòà èññëåäîâàíèé è ïîëó÷åíèåì ðåçóëüòàòîâ â âèäå íîâîé ôè-
çè÷åñêè çíà÷èìîé èíôîðìàöèè îá èññëåäóåìûõ ïðîöåññàõ.

Ñòðóêòóðà è îáúåì ðàáîòû

Äèññåðòàöèîííàÿ ðàáîòà ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ, òðåõ ãëàâ, çàêëþ÷åíèÿ,
ñïèñêà ïóáëèêàöèé àâòîðà ïî òåìå äèññåðòàöèè (11 ïóíêòîâ), ñïèñêà öè-
òèðóåìîé ëèòåðàòóðû (106 ïóíêòîâ). Ðàáîòà ñîäåðæèò 103 ñòðàíèöû è
âêëþ÷àåò â ñåáÿ 26 ðèñóíêîâ è 5 òàáëèö.

Êðàòêîå ñîäåðæàíèå ðàáîòû ïî ãëàâàì

Ââåäåíèå

Âî ââåäåíèè îáîñíîâûâàåòñÿ àêòóàëüíîñòü èññëåäîâàíèé äèññåðòàöèîí-
íîé ðàáîòû, ôîðìóëèðóåòñÿ öåëü, ñòàâÿòñÿ çàäà÷è, èçëàãàþòñÿ íàó÷íàÿ
íîâèçíà, òåîðåòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü è ïðàêòè÷åñêàÿ öåííîñòü ðàáîòû, ìå-
òîäîëîãèÿ è ìåòîäû èññëåäîâàíèÿ, ïðèâîäÿòñÿ ïîëîæåíèÿ, âûíîñèìûå íà
çàùèòó.
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Ïåðâàÿ ãëàâà

Â ïåðâîé ãëàâå îáñóæäàþòñÿ îñîáåííîñòè ÷èñëåííûõ ïîäõîäîâ äëÿ èñ-
ñëåäîâàíèÿ èçó÷àåìûõ ìîäåëåé. Äàí êðàòêèé îáçîð íàèáîëåå èçâåñòíûõ
ìåòîäîâ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé ðàçëè÷íî-
ãî òèïà. Îòìå÷àåòñÿ, ÷òî, íåñìîòðÿ íà ìíîãîîáðàçèå ðàçëè÷íûõ ïîäõî-
äîâ, ó÷èòûâàþùèõ ñïåöèôèêó êîíêðåòíûõ çàäà÷, òèïîâûå ìåòîäû âû-
÷èñëèòåëüíîé ìàòåìàòèêè ïðîäîëæàþò àêòèâíî èñïîëüçîâàòüñÿ â ñîñòà-
âå âû÷èñëèòåëüíûõ ñõåì ðåøåíèÿ áîëüøîãî ÷èñëà çàäà÷. Â ýòîé ñâÿçè
àêòóàëüíîé çàäà÷åé ÿâëÿåòñÿ ïàðàëëåëüíàÿ ðåàëèçàöèÿ òàêèõ ìåòîäîâ
äëÿ óñêîðåíèÿ âû÷èñëåíèé ïðè ðàñ÷åòàõ, òðåáóþùèõ çíà÷èòåëüíûõ çà-
òðàò êîìïüþòåðíîãî âðåìåíè. Îáñóæäàþòñÿ îñîáåííîñòè ðàçëè÷íûõ òåõ-
íîëîãèé ïàðàëëåëüíîãî ïðîãðàììèðîâàíèÿ, îáîñíîâàí âûáîð äëÿ çàäà÷
äèññåðòàöèè òåõíîëîãèè Message Passing Interface (MPI) êàê óíèâåðñàëü-
íîãî èíñòðóìåíòà ïàðàëëåëüíîãî ïðîãðàììèðîâàíèÿ, ïîääåðæèâàåìîãî
ïðàêòè÷åñêè íà âñåõ ñèñòåìàõ ñ ïàðàëëåëüíîé àðõèòåêòóðîé, âêëþ÷àÿ
ìíîãîïðîöåññîðíûå è ìíîãîÿäåðíûå ñèñòåìû.

Íàêîíåö, â ãëàâå 1 ïðåäñòàâëåíû äâå ïðîãðàììû, ïðèìåíÿåìûå â ñî-
ñòàâå ðàçðàáîòàííûõ ïðîãðàììíûõ êîìïëåêñîâ è îôîðìëåííûå äëÿ ñâî-
áîäíîãî äîñòóïà ÷åðåç áèáëèîòåêó ýëåêòðîííûõ ïðîãðàìì - JINRLIB,
ðåàëèçóþùèå ñ èñïîëüçîâàíèåì òåõíîëîãèè ïàðàëëåëüíîãî ïðîãðàììè-
ðîâàíèÿ MPI ìåòîä ðàçáèåíèé äëÿ ðåøåíèÿ ñèñòåìû àëãåáðàè÷åñêèõ
óðàâíåíèé ñ ìàòðèöåé òðåõäèàãîíàëüíîé ñòðóêòóðû è ÷åòûðåõøàãîâûé
ìåòîä Ðóíãå-Êóòòû äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è Êîøè. Ïåðâàÿ èç íèõ èñïîëü-
çîâàëàñü â ñîñòàâå êîìïëåêñà ïðîãðàìì äëÿ ÷èñëåííîãî èññëåäîâàíèÿ
ïðîöåññà ôîðìèðîâàíèÿ ãèäðàòèðîâàííîãî ýëåêòðîíà. Âòîðàÿ - äëÿ ÷èñ-
ëåííîãî èññëåäîâàíèÿ äèíàìèêè ïðîõîæäåíèÿ ìíîãîêîìïîíåíòíîé ãàçî-
êîíäåíñàòíîé óãëåâîäîðîäíîé ñìåñè ÷åðåç ïîðèñòóþ ñðåäó.

Âòîðàÿ ãëàâà

Â ýòîé ãëàâå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî èññëåäîâàíèÿ ïðîöåñ-
ñà ôîðìèðîâàíèÿ ôîòîâîçáóæäåííûõ ñîëüâàòèðîâàííûõ (ãèäðàòèðîâàí-
íûõ) ýëåêòðîíîâ â âîäå.

Âàæíóþ èíôîðìàöèþ î ñòðóêòóðå ãèäðàòèðîâàííîãî ýëåêòðîíà è êè-
íåòèêå õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé ñ åãî ó÷àñòèåì äàåò äèíàìèêà ñïåêòðîâ ïî-
ãëîùåíèÿ ñâåòà ïðè åãî îáðàçîâàíèè â îáëó÷åííîé âîäå. Ýêñïåðèìåí-
òàëüíîå èññëåäîâàíèå äèíàìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ ïðè ôîðìèðîâàíèè ïî-
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ëÿðîííûõ ñîñòîÿíèé â âîäå ïðîâîäÿò ïóòåì ëàçåðíîãî ñêàíèðîâàíèÿ â
èíôðàêðàñíîì äèàïàçîíå. Â [5] áûëè ïîëó÷åíû ïåðâûå ýêñïåðèìåíòàëü-
íûå äàííûå èíòåíñèâíîñòè ïîãëîùåíèÿ ñâåòà ïîëÿðèçîâàííîé âîäîé ñ
òå÷åíèåì âðåìåíè. Â [6] ïðåäñòàâëåíà äðóãàÿ ñåðèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
êðèâûõ äëÿ ðàçëè÷íûõûõ çíà÷åíèé ÷àñòîòû ñâåòà, ïîãëîùàåìîé ãèäðà-
òèðîâàííûì ýëåêòðîíîì.

Â äàííîé ãëàâå ïðåäñòàâëåíû ìåòîäû, ïðîãðàììíàÿ ðåàëèçàöèÿ è ðå-
çóëüòàòû ÷èñëåííîãî èññëåäîâàíèÿ ïîëÿðîííîé ìîäåëè ãèäðàòèðîâàííî-
ãî ýëåêòðîíà â ñðàâíåíèè ñ èìåþùèìèñÿ òåîðåòè÷åñêèìè îöåíêàìè è
ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

Îñíîâû òåîðåòè÷åñêîãî ïîäõîäà, èñïîëüçóåìîãî äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ
ãèäðàòèðîâàííîãî ýëåêòðîíà, îïèñàíû â ðàáîòå [1].

Â ñôåðè÷åñêè ñèììåòðè÷íîì ñëó÷àå ìîäåëü îïèñûâàåòñÿ ñèñòåìîé
ïðîñòðàíñòâåííî îäíîìåðíûõ äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé â ÷àñòíûõ
ïðîèçâîäíûõ îòíîñèòåëüíî ðàäèàëüíûõ ñîñòàâëÿþùèõ ôóíêöèé ψ(x, t) -
âîëíîâîé ôóíêöèè ýëåêòðîíà, ϕ(x, t) - ïîòåíöèàëà ïîëÿðèçàöèè, èíäóöè-
ðóåìûé ýëåêòðîíîì, Θ(x, t) - ïëîòíîñòè ðàñïðåäåëåíèÿ ïîëÿðèçàöèîííî-
ãî çàðÿäà. Ïðè ïåðåõîäå ê áåçðàçìåðíûì âåëè÷èíàì ñèñòåìà óðàâíåíèé
èìååò ñëåäóþùèé âèä:

[
i2m̄

∂

∂t
+

∂2

∂x2
+ 2m̄

r00
ϵ̃

ϕ(x, t)

x

]
ψ(x, t) = 0,

∂2

∂x2
ϕ(x, t) = Θ(x, t),[

∂2

∂t2
+ γ̄

∂

∂t
+ ω̄2

]
Θ(x, t) = −ω̄2 |ψ(x, t)|2

x

(1)

ñ ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè

ϕ(0, t) = ϕ′(Rmax, t) = 0, ψ(0, t) = ψ(Rmax, t) = 0, (2)

Θ(0, t) = Θ(Rmax, t) = 0, Rmax → ∞. (3)

Óðàâíåíèÿ (1) ñ ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè (2), (3) îïèñûâàþò ýâîëþöèþ
çàäàííîãî â íà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè ñîñòîÿíèÿ.

Çäåñü ϵ̃ = 1.81 � êîýôôèöèåíò äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè, m̄ =
2.692, γ̄ = 2.145, ω̄ = 1 � îáåçðàçìåðåííûå ïàðàìåòðû ýôôåêòèâíîé ìàñ-
ñû ãèäðàòèðîâàííîãî ýëåêòðîíà, ðåëàêñàöèè (òðåíèÿ) è ÷àñòîòû; r00 �
ìàñøòàáèðóþùèé ìíîæèòåëü, ââåäåííûé ÷òîáû �óðàâíîâåñèòü� îòëè÷à-
þùèåñÿ áîëåå ÷åì íà 10 ïîðÿäêîâ èñõîäíûå çíà÷åíèÿ ôèçè÷åñêèõ ïàðà-
ìåòðîâ.
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Èíòåãðàë ýíåðãèè ðàññ÷èòûâàåòñÿ ïî ôîðìóëå

W (t) =
1

2m̄

∫ ∣∣∣∣∂ψ(x, t)∂x

∣∣∣∣2 dx− r00
ϵ̃

∫
φ(x, t) |ψ(x, t)|2

x
dx. (4)

Äëÿ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ ñèñòåìà (1) çàìåíÿåòñÿ ñèñòåìîé ðàçíîñò-
íûõ óðàâíåíèé íà ðàâíîìåðíîé äèñêðåòíîé ñåòêå ñ óçëàìè xm = m× hx
è tn = n× ht, ãäå hx è ht � øàãè ïî ïðîñòðàíñòâåííîé è âðåìåííîé ïåðå-
ìåííûì. Ñèñòåìà ñåòî÷íûõ óðàâíåíèé îòíîñèòåëüíî çíà÷åíèé ôóíêöèé
ψn
m = ψ(xm, tn), ϕn

m = ϕ(xm, tn), Θn
m = Θ(xm, tn) â óçëàõ äèñêðåòíîé ñåòêè

ñ ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè èìååò âèä:

ψn+1
m − ψn

m

ht
= i

{
0.5

[
ψn+1
m+1 − 2ψn+1

m + ψn+1
m−1

2m̄h2x
+
r00
ϵ̃

φn+1
m

mhx
ψn+1
m

]
+

+0.5

[
ψn
m+1 − 2ψn

m + ψn
m−1

2m̄h2x
+
r00
ϵ̃

φn
m

mhx
ψn
m

]}
φn+1
m+1 − 2φn+1

m + φn+1
m−1

h2x
= Θn+1

m

Θn+1
m − 2Θn

m +Θn−1
m

h2t
+ γ

Θn+1
m −Θn

m

ht
+ ω2Θn+1

m = −ω2 |ψn
m|

2

mhx
,

Θ−1
m = −|ψ0

m|
2

mhx
; Θ0

m = Θ−1
m ;

φn
0 = 0; φn

l = φn
l−1; m = 1, 2, . . . , l; n = 0, 1, 2, . . .

(5)

Ñëåäóÿ ðàáîòå [3] âû÷èñëèòåëüíàÿ ñõåìà ïîñòðîåíà òàê, ÷òîáû îáåñ-
ïå÷èòü âîçìîæíîñòü íà êàæäîì n-îì âðåìåííîì ñëîå ïîñëåäîâàòåëüíî
âû÷èñëÿòü çíà÷åíèÿ Θn+1, φn+1 è ψn+1, èçáåãàÿ òåì ñàìûì ÷èñëåííîãî
ðåøåíèÿ äëÿ êàæäîãî n ñèñòåìû òðåõ íåëèíåéíûõ óðàâíåíèé. Êîððåêò-
íîñòü âû÷èñëèòåëüíîé ñõåìû ïðèìåíèòåëüíî ê ÷èñëåííîìó ðåøåíèþ çà-
äà÷è (5) ïðîâåðåíà ïóòåì òåñòîâîãî ðàñ÷åòà. Èòàê, íà êàæäîì ñëîå c
íîìåðîì n âûïîëíÿåòñÿ ñëåäóþùàÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòü äåéñòâèé.

Íà ïåðâîì øàãå èç òðåòüåãî óðàâíåíèÿ ñèñòåìû (5) ïðè èçâåñòíûõ
ψn ÿâíî âû÷èñëÿåì Θn+1 äëÿ âñåõ m. Íà âòîðîì øàãå íàéäåííûå Θn+1

m

ïîäñòàâëÿþòñÿ âî âòîðîå óðàâíåíèå. Ïîëó÷åííàÿ ñèñòåìà N = l − 1 àë-
ãåáðàè÷åñêèõ óðàâíåíèé ðåøàåòñÿ òåì èëè èíûì ìåòîäîì äëÿ âû÷èñëå-
íèÿ φn+1

m . Íà òðåòüåì øàãå ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ φn+1
m ïîäñòàâëÿþòñÿ â

ïåðâîå óðàâíåíèå ñèñòåìû (5). Ïîñëå ýòîãî ïðîöåäóðà ïîâòîðÿåòñÿ äëÿ
ñëåäóþùåãî çíà÷åíèÿ n.
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×èñëåííîå ðåøåíèå òðåõäèàãîíàëüíûõ àëãåáðàè÷åñêèõ ñèñòåì óðàâ-
íåíèé íà âòîðîì è òðåòüåì øàãàõ âûøåîïèñàííîãî àëãîðèòìà ìîæåò îñó-
ùåñòâëÿòüñÿ ðàçíûìè ñïîñîáàìè. Â íà÷àëüíîì âàðèàíòå êîìïüþòåðíîé
ðåàëèçàöèè èñïîëüçîâàëñÿ êëàññè÷åñêèé ìåòîä ïðîãîíêè. Èñïîëüçîâàíèå
íà âòîðîì ýòàïå ìåòîäà âñòðå÷íûõ ïðîãîíîê îáåñïå÷èëî âîçìîæíîñòü
äâóõêðàòíîãî óñêîðåíèÿ ðàñ÷åòîâ ïóòåì ðàñïðåäåëåíèÿ âû÷èñëåíèé íà
äâà ïàðàëëåëüíî ðàáîòàþùèõ ïðîöåññà. Â äàëüíåéøåì äëÿ ðåøåíèÿ àë-
ãåáðàè÷åñêèõ ñèñòåì íà 2ì è 3ì øàãå àëãîðèòìà èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä ðàç-
áèåíèé, ïîçâîëÿþùèé ðàñïðåäåëèòü âû÷èñëåíèÿ íà ïðîèçâîëüíîå ÷èñëî
ïðîöåññîâ [4]. Ïàðàëëåëüíûé àëãîðèòì îñíîâàí íà ðàçáèåíèè íà êàæäîì
âðåìåííîì ñëîå, ðàñ÷åòû íà ìíîæåñòâå xk-óçëîâ ðàñïðåäåëÿþòñÿ ìåæäó
P ïàðàëëåëüíûìè MPI-ïðîöåññàìè. Ðàñ÷åòû íà ïåðâîì øàãå àëãîðèò-
ìà òàêæå ðàñïàðàëëåëèâàþòñÿ ïî ïðîñòðàíñòâåííîé êîîðäèíàòå ìåæäó
çàäåéñòâîâàííûìè ïàðàëëåëüíûìè ïðîöåññàìè.

Òåñòîâûå ðàñ÷åòû ñ ðàçëè÷íûì êîëè÷åñòâîì âû÷èñëèòåëüíûõ óçëîâ
äëÿ ïðîâåðêè ýôôåêòèâíîñòè ïàðàëëåëüíîé ðåàëèçàöèè áûëè âûïîëíå-
íû íà ãåòåðîãåííîì êëàñòåðå HybriLIT (ËÈÒ ÎÈßÈ) ñ 2 · 106 øàãàìè
âî âðåìåíè. Âðåìÿ âûïîëíåíèÿ â çàâèñèìîñòè îò êîëè÷åñòâà P ïàðàë-
ëåëüíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ óçëîâ ïîêàçàíî íà ðèñ. 1 (ëåâàÿ ïàíåëü). Âèä-
íî, ÷òî âðåìÿ âûïîëíåíèÿ ãèïåðáîëè÷åñêè óìåíüøàåòñÿ ïðè P ≤ 12.
Íà ïðàâîé ïàíåëè ðèñ. 1 óêàçàíî ìàêñèìàëüíîå óñêîðåíèå â çàâèñèìî-
ñòè îò êîëè÷åñòâà x-óçëîâ. Â äàëüíåéøåì, àíàëîãè÷íûå òåñòîâûå ðàñ÷å-
òû áûëè ïðîâåäåíû íà ñóïåðêîìïüþòåðàõ "Àâèòîõîë"(ÁÀÍ, ã. Ñîôèÿ)
è "Ãîâîðóí"(ËÈÒ ÎÈßÈ, ã. Äóáíà), íà êîòîðûõ ïîëó÷åíî 20-òè êðàòíîå
óñêîðåíèå âû÷èñëåíèé.

Ïðîâåðêà êîððåêòíîñòè ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè, âû÷èñëèòåëüíîé ñõå-
ìû è Ñ++/MPI ðåàëèçàöèè ïðîâîäèëàñü ïóòåì òåñòîâûõ ðàñ÷åòîâ ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì ñòàöèîíàðíûõ ðåøåíèé è ïóòåì ñðàâíåíèÿ ñ òåîðåòè÷åñêîé
îöåíêîé èíòåãðàëà ýíåðãèè (4).

Èíòåíñèâíîñòü ïîãëîùåíèÿ ñâåòà ïîëÿðèçîâàííîé âîäîé îïðåäåëÿåò-
ñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì [1]:

I(Ω, t) =
4Ω2γ2s (t)

(W (t)2 − Ω2)2 + 4Ω2γ2s (t)
, (6)

ãäå, Ω - ÷àñòîòà ñâåòà, ïîãëîùàåìàÿ ãèäðàòèðîâàííûì ýëåêòðîíîì, γs(t)
øèðèíà ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ ñîëüâàòèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ , W (t) - èí-
òåãðàë ýíåðãèè (4).
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Ðèñ. 1: Ëåâàÿ ïàíåëü: çàâèñèìîñòü âðåìåíè âûïîëíåíèÿ îò êîëè÷åñòâà
ïàðàëëåëüíûõ MPI-ïðîöåññîâ äëÿ ñëó÷àåâ 5000, 10000, 15000 è 20000 x-
óçëîâ äèñêðåòíîé ñåòêè. Ïðàâàÿ ïàíåëü: Ìàêñèìàëüíîå óñêîðåíèå â çà-
âèñèìîñòè îò êîëè÷åñòâà x-óçëîâ. Ðàñ÷åòû íà êëàñòåðå HybriLIT (Äóáíà)

Ïåðâîíà÷àëüíî ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ïðîâîäèëîñü â ïðåäïîëîæå-
íèè ïîñòîÿííîé γs = 0.38 eV. Ýòî çíà÷åíèå ñîîòâåòñòâóåò ñòàäèè ñòà-
áèëüíîñòè ñîëüâàòèðîâàííîãî (ãèäðàòèðîâàííîãî) ýëåêòðîíà [1]. Â äàëü-
íåéøèõ âû÷èñëåíèÿõ ó÷èòûâàëàñü çàâèñèìîñòü γs îò âðåìåíè íà îñíîâå
ôîðìóë, ïðèâåäåííûõ â [À7].

Íà÷àëüíîå óñëîâèå äëÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé (1) â Ãàóññîâîé ôîðìå
èìååò âèä:

ψ(x, 0) = Fg(x̃)×
√
4π × x̃×

√
r00, x̃ = x× r00, (7)

Fg(x) =

(
2

π

)3/4
1

σ3/2
exp(−x2/σ2), (8)

ãäå ïàðàìåòð σ âàðüèðîâàëñÿ â øèðîêîì äèàïàçîíå çíà÷åíèé äëÿ ïîëó-
÷åíèÿ ñîãëàñèÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

Ðèñóíêè 2 è 3 äåìîíñòðèðóþò ðàñ÷åòíûå êðèâûå, ïîëó÷åííûå ñ ó÷å-
òîì çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðà γs îò âðåìåíè, â ñðàâíåíèè ñ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûìè äàííûìè.

Â ðàñ÷åòàõ îòíîñèòåëüíàÿ ïîãðåøíîñòü, âû÷èñëÿåìàÿ ïî ôîðìóëå:

R̄ =
1

N

N∑
i=1

|I(ti)− Iexp(ti)|
Iexp(ti)

∗ 100%, (9)
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Ðèñ. 2: ×èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ïîãëîùåíèÿ ñâåòà ãèäðàòèðîâàííûì
ýëåêòðîíîì äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ [5], ïîëó÷åííûõ ïðè ÷àñòî-
òàõ ñâåòà ñêàíèðóþùåãî ëàçåðà Ω = 1, 918 ýÂ (ñëåâà) è Ω = 1, 512 ýÂ
(ñïðàâà)

ãäå i - íîìåð ýêñïåðèìåíòàëüíîé òî÷êè, N - êîëè÷åñòâî ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ òî÷åê, ñîñòàâëÿåò 0.01-0.05%.

Ñðåäíèé ðàäèóñ ãèäðàòèðîâàííîãî ýëåêòðîíà, îïðåäåëÿåìûé ïî ôîð-
ìóëå:

R(t) =

∫
|Ψ|2 r dr3, (10)

èìååò çíà÷åíèÿ ìåæäó 2 · 10−8cm è 3 · 10−8cm, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò òåîðå-
òè÷åñêèì îöåíêàì.

Òðåòüÿ ãëàâà

Â ãëàâå 3 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ ïðîõîæ-
äåíèÿ óãëåâîäîðîäíûõ ñìåñåé ñêâîçü ïîðèñòóþ ñðåäó è ðàñ÷åòîâ ôèçè-
÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ýòèõ ïðîöññîâ â ñðàâíåíèè ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè
ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

Â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå â ðàìêàõ ÷èñëåííîãî èññëåäîâàíèÿ ïðî-
öåññà ôèëüòðàöèè ãàçîêîíäåíñàòíîãî ïëàñòà áûëè ðåøåíû äâå çàäà÷è.
Ïåðâàÿ ñîñòîÿëà â ÷èñëåííîé ïðîâåðêå âîçìîæíîñòè êîëè÷åñòâåííîãî
âîñïðîèçâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê, ïîëó÷åííûõ â [7], à
èìåííî � äàííûõ ïî ïðîñòðàíñòâåííîìó ðàñïðåäåëåíèþ îòíîñèòåëüíûõ
ïëîòíîñòåé êîìïîíåíò äâóõôàçíîé äâóõêîìïîíåíòíîé ñìåñè â ðåæèìå
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Ðèñ. 3: Òî æå, ÷òî è íà ðèñ. 2 äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ [6] ïðè
Ω = 1, 378 EV (ñëåâà) è Ω = 1, 305 EV (ñïðàâà)

ñòàáèëèçàöèè. Âòîðàÿ íàïðàâëåíà íà èññëåäîâàíèå ïðîõîæäåíèÿ ìíîãî-
êîìïîíåíòíîé ãàçîêîíäåíñàòíîé ñìåñè ÷åðåç ãàçîíîñíûé ïëàñò â ðåæèìå
èñòîùåíèÿ íà îñíîâå äàííûõ ýêñïåðèìåíòà, ìîäåëèðóþùåãî ýòîò ïðîöåññ
íà ëàáîðàòîðíîé óñòàíîâêå âî ÂÍÈÈÃÀÇ, ã. Óõòà [8].

Â îáùåì ñëó÷àå äèíàìè÷åñêèé ïðîöåññ ôèëüòðàöèè n-êîìïîíåíòíîé
ãàçîêîíäåíñàòíîé ñìåñè óãëåâîäîðîäîâ ÷åðåç ïîðèñòóþ ñðåäó îïèñûâà-
åòñÿ ñèñòåìîé óðàâíåíèé:

uα = −kα
µα

∇Pα, (11a)

∂ρi α
∂t

+∇(uαρi α) = Vi α, (11b)

ãäå ∇ =
〈

∂
∂x
, ∂
∂y
, ∂
∂z

〉
.

Çäåñü óðàâíåíèå (11a) � çàêîí Äàðñè, îïèñûâàþùèé ñêîðîñòü òå÷åíèÿ
ïîòîêà, óðàâíåíèå (11b) � çàêîí íåðàçðûâíîñòè ïîòîêîâ.

Â ïðîöåññå ó÷àñòâóþò n êîìïîíåíò ñ íîìåðàìè i (i = 1 . . . n), êîòîðûå
íàõîäÿòñÿ ïðè äàâëåíèè Pα â α-ôàçå, ãäå α = L ñîîòâåòñòâóåò æèäêîé
ôàçå, à α = G � ãàçîîáðàçíîé ôàçå.

Â ñèñòåìå (11) uα � ëèíåéíàÿ ñêîðîñòü òå÷åíèÿ â ôàçå α, ρi α � ìî-
ëÿðíàÿ ïëîòíîñòü i-é êîìïîíåíòû â ôàçå α, Vi α � ñêîðîñòü ìåæôàçíîãî
ïåðåõîäà i-é êîìïîíåíòû èç ôàçû α, kα è µα � ñîîòâåòñòâåííî ïðîíèöà-
åìîñòü è âÿçêîñòü ôàçû α.
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Âíóòðè ãàçà è æèäêîñòè äàâëåíèå îïèñûâàåòñÿ ôîðìóëîé Ïåíãà-Ðîáèíñîíà:

Pα = Pα(vα) =
RT

vα − bmα

− amα

vα(vα + bmα) + bmα(vα − bmα)
. (12)

ãäå vα � ìîëÿðíûé îáúåì ñ ó÷åòîì ïîðèñòîñòè m è íàñûùåííîñòè Sα

vα =
mSα

ρα
. ρα =

n∑
i=1

ρi α. (13)

Ãàçîíàñûùåííîñòü SG îïðåäåëÿåòñÿ èç óðàâíåíèé

PG = PG

(
mSG

ρG

)
= PL

(
m(1− SG)

ρL

)
+Pcapillar, SG+SL = 1, 0 ≤ Sα ≤ 1.

(14)
Ìîëüíûå äîëè êîìïîíåíò â æèäêîé è ãàçîâîé ôàçàõ Ciα â ôîðìóëàõ äëÿ
Aiα è Biα âû÷èñëÿþòñÿ êàê

Ci α =
ρi α
ρα

. (15)

Ñêîðîñòè ìåæôàçíûõ ïåðåõîäîâ óäîâëåòâîðÿþò óñëîâèþ

ViG + Vi L = 0 (16)

è îïðåäåëÿþòñÿ èç ñëåäóþùåãî ñîîòíîøåíèÿ:

Vi α = ηi(ϕ
ᾱ
i − ϕα

i ), ãäå Ḡ = L, L̄ = G, (17)

ãäå ϕL
i , ϕ

G
i � õèìè÷åñêèå ïîòåíöèàëû Ãèááñà i-é êîìïîíåíòû, ηi - êîýô-

ôèöèåíò ìåæôàçíîãî ïåðåõîäà.
Â ïåðâîì ýêñïåðèìåíòå, ïðîâåäåííîì â Ñòåíôîðäñêîì óíèâåðñèòåòå

[7], èññëåäóåòñÿ îäíîìåðíîå òå÷åíèå äâóõêîìïîíåíòíîé ãàçîêîíäåíñàò-
íîé ñìåñè èç 85 ìîë.% ìåòàíà (i = 1) è 15 ìîë.% í-áóòàíà (i = 2).
Òðóá÷àòàÿ ìîäåëü ïëàñòà (ÌÏ) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé óçêèé êîðïóñ, çà-
ïîëíåííûé ïîðèñòîé ñðåäîé (ïåñ÷àíèê) ñ ïîðèñòîñòüþ 16% ñ ðàñïîëî-
æåííûìè íà ðàâíîìåðíîì ðàññòîÿíèè äðóã îò äðóãà 7 äàò÷èêàìè. ÌÏ
çàïîëíÿëàñü ìåòàíîì ïðè äàâëåíèè, ïðåâûøàþùåì äàâëåíèå íà÷àëà êîí-
äåíñàöèè äëÿ âûáðàííîé äâóõêîìïîíåíòíîé ñìåñè. Çàòåì ìåòàí âûòåñ-
íÿëñÿ ìåòàí-áóòàíîâîé ñìåñüþ, íàõîäÿùåéñÿ â ãàçîâîé ôàçå. Ïðè ýòîì
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îáíàðóæèâàåòñÿ, ÷òî ÷åðåç íåñêîëüêî ìèíóò íàáëþäàåòñÿ ñòàáèëèçàöèÿ
ôàçîâîãî ñîñòàâà ìåòàí-áóòàíîâîé ñìåñè íà âûõîäå èç ìîäåëè ïëàñòà

Ñ ó÷åòîì îñîáåííîñòè ýêñïåðèìåíòà è íàáëþäàåìîé â ýêñïåðèìåíòå
ñòàáèëèçàöèè ïðîöåññà ôèëüòðàöèè íà îñíîâå èñõîäíîé ñèñòåìû óðàâ-
íåíèé (11) ñôîðìóëèðîâàíà çàäà÷à Êîøè äëÿ ñèñòåìû îáûêíîâåííûõ
ïðîñòðàíñòâåííî îäíîìåðíûõ äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé:

µα

κ
uα = − ∂

∂x
Pα, (18)

∂

∂x
(uαραi) + Vαi = 0. (19)

Äëÿ óñëîâèé â òî÷êå x = 0 èñïîëüçîâàëèñü ñîîòíîøåíèÿ

ρα i(0) = ρ0C̄iC̄α i, C̄c i = 1− C̄g i,

ãäå C̄i � ìîëüíûå äîëè i-ûõ êîìïîíåíò â ñìåñè (i = 1, 2, C̄1 + C̄2 = 1).
Öåëü ÷èñëåííîãî èññëåäîâàíèÿ ñîñòîÿëà â ïðîâåðêå âîçìîæíîñòè âîñ-

ïðîèçâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðåçóëüòàòîâ èç ðàáîòû [7] ïî ðàñïðå-
äåëåíèþ âäîëü êîîðäèíàòû x çíà÷åíèé ìîëüíûõ äîëåé ïëîòíîñòåé i-õ
êîìïîíåíò äâóõêîìïîíåíòíîé ñìåñè CH4+nC4Í10 â ãàçîâîé è æèäêîé
ôàçàõ â ðåæèìå ñòàáèëèçàöèè. Ýòè õàðàêòåðèñòèêè äëÿ êàæäîé i-é êîì-
ïîíåíòû ðàññ÷èòûâàþòñÿ ÷åðåç ðåøåíèÿ ñèñòåìû (18-19) ïî ôîðìóëå:

Cα i(x) =
ρα i(x)∑

k

ραk(x)
, k = 1, 2 (20)

Ïóòåì âàðüèðîâàíèÿ ïàðàìåòðîâ â íà÷àëüíûõ óñëîâèÿõ è íåêîòîðûõ
ïàðàìåòðîâ ìîäåëè, íå èìåþùèõ èçâåñòíûõ çíà÷åíèé, ïîëó÷åíî ñîãëàñèå
ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè èç [7]. Çíà÷åíèå χ2, ðàññ÷èòàííîå ïî
ôîðìóëå:

χ2 =
∑
Ω

(
C(ýêñï)α i

(xk)− Cα i(xk)
)2

. (21)

ãäå Ω � âåñü íàáîð èìåþùèõñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé C(ýêñï)α i
(xk),

èçìåðåííûõ â òî÷êàõ xk, ðàñïîëîæåííûõ âäîëü äëèíû ÌÏ, ñîñòàâëÿåò
0.000123.

Ñîîòâåòñòâóþùèå ðàñ÷åòíûå êðèâûå â ñðàâíåíèè ñ ýêñïåðèìåíòàëü-
íûìè äàííûìè èç [7] ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 4(a). Òðåóãîëüíèêàìè è êâàä-
ðàòàìè ïîêàçàíû ñîîòâåòñòâåííî ðàñïðåäåëåíèå ìîëüíîé äîëè ãàçîâîé
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ôàçû êîìïîíåíòû nC4H10 è ðàñïðåäåëåíèå ìîëüíîé äîëè åå êîíäåíñàòà.
Âèäíî, ÷òî äîëÿ ãàçîâîé ñîñòàâëÿþùåé ñóùåñòâåííî ñíèæàåòñÿ â ïðàâîé
(âûõîäíîé) ÷àñòè êîëëåêòîðà, â òî âðåìÿ êàê äîëÿ êîíäåíñàòà áëèçêà ê
êîíñòàíòå ïî âñåé äëèíå êîëëåêòîðà.

Ðèñ. 4: (a) Ðàñ÷åòíûå êðèâûå Cα 2(x), α = c, g â ñðàâíåíèè ñ ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûìè äàííûìè èç [7]; (b) ðàñïðåäåëåíèå äàâëåíèÿ Pg (â àòì.) ïî
êîîðäèíàòå x.

Íà ðèñ. 4(b) ïîêàçàíî ðàñïðåäåëåíèå äàâëåíèÿ Pg = Pc âäîëü äëèíû
êîëëåêòîðà. Âèäíî, ÷òî èçìåíåíèå äàâëåíèÿ â çàâèñèìîñòè îò êîîðäè-
íàòû x î÷åíü ñëàáîå, çàìåòíîå ïîíèæåíèå äàâëåíèÿ ïðîèñõîäèò ëèøü â
îáëàñòè Lmax.

Âî âòîðîì ýêñïåðèìåíòå [8] ëàáîðàòîðíàÿ ìîäåëü ïëàñòà (ÌÏ) ïðåä-
ñòàâëÿåò ñîáîé òåðìîñòàòè÷åñêèé öèëèíäð ñ ðàçìåùåííîé âíóòðè óçêîé
òðóáîé äèàìåòðà 3 ñì è äëèíû 93.27 ñì. Íà íà÷àëüíîì ýòàïå ýêñïåðèìåí-
òà â òðóáó, çàïîëíåííóþ ïîðèñòûì ìàòåðèàëîì, íàãíåòàåòñÿ ïðè äàâëå-
íèè 35 ÌÏà äåâÿòèêîìïîíåíòíàÿ óãëåâîäîðîäíàÿ ñìåñü, ñîñòîÿùàÿ èç
CH4, C3H8, nC4H10, nC6H14, nC7H16, nC9H20, nC10H22, nC12H26, nC16H34

ñîîòâåòñòâåííî â ìîëüíûõ êîíöåíòðàöèÿõ 87,01%; 7,00%; 1,11%; 0,70%;
0,86%; 1,19%; 0,94%; 1,02%; 0,17%, è îáà êîíöà òðóáû çàêðûâàþòñÿ. Äà-
ëåå, ïîñëå óñòàíîâëåíèÿ â ÌÏ ôàçîâîãî ðàâíîâåñèÿ, îäèí êîíåö òðóáû
ïðèîòêðûâàåòñÿ, òåì ñàìûì îáåñïå÷èâàåòñÿ ïîñòåïåííûé âûõîä âåùå-
ñòâà ÷åðåç ýòîò êîíåö ïðè ñîõðàíåíèè ïîñòîÿííîé ñêîðîñòè åãî ðàñõîäà
çà ñ÷åò ðåãóëèðîâàíèÿ òåìïà ñíèæåíèÿ äàâëåíèÿ íå áîëåå 0.2 MÏà/÷.

Â ýêñïåðèìåíòå èçìåðÿëñÿ âûõîä òÿæåëûõ (C5+) è ëåãêèõ (C2−4) óã-
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ëåâîäîðîäîâ â æèäêîé è ãàçîâîé ôàçàõ â çàâèñèìîñòè îò äàâëåíèÿ. Ñî-
âîêóïíîñòü C5+ âêëþ÷àåò êîìïîíåíòû nC6H14, nC7H16, nC9H20, nC10H22,
nC12H26, nC16H34 èññëåäóåìîé óãëåâîäîðîäíîé ñìåñè, à ñîâîêóïíîñòü C2−4

� êîìïîíåíòû C3H8, nC4H10. Ýêñïåðèìåíòû ïðîâîäèëèñü ïðè äâóõ çíà÷å-
íèÿõ òåìïåðàòóðû ñ èñïîëüçîâàíèåì äâóõ òèïîâ ïîðèñòîãî íàïîëíèòåëÿ:
â ýêñïåðèìåíòå ïðè T=25oC èñïîëüçîâàëàñü òåðèãåííàÿ ñìåñü ñ êîýôôè-
öèåíòîì ïîðèñòîñòè m = 0.1377; â ýêñïåðèìåíòå ïðè T=60oC èñïîëüçî-
âàëàñü êàðáîíàòíàÿ ñìåñü ñ ïîðèñòîñòüþ m = 0.1844.

Â ýêñïåðèìåíòå [8], ãäå ãàçîêîíäåíñàòíàÿ ñìåñü ïðîõîäèò ÷åðåç äëèí-
íóþ òðóáó ìàëîãî äèàìåòðà, åñòåñòâåííî ðàññìàòðèâàòü ïðîñòðàíñòâåí-
íî îäíîìåðíûé ñëó÷àé (d=1) ñ åäèíñòâåííîé êîîðäèíàòîé x ∈ [0, Lmax]
âäîëü äëèíû òðóáû. Ïðè ýòîì îïåðàòîð äèôôåðåíöèðîâàíèÿ â (11) áóäåò

èìåòü âèä ∇f =
∂

∂x
f .

Ïðàâûé êîíåö òðóáû x = Lmax âñåãäà çàêðûò, à èçâëå÷åíèå ãàçîêîí-
äåíñàòà ïðîèçâîäèòñÿ ÷åðåç ëåâûé êîíåö x = 0. Òîãäà êðàåâîå óñëîâèå
íà çàêðûòîì (ïðàâîì) êîíöå äëÿ uα èìååò âèä uα|x=Lmax = 0. Ïðè t > 0 ñ
ó÷åòîì äîñòèãíóòîãî ïî óñëîâèÿì ýêñïåðèìåíòà ôàçîâîãî ðàâíîâåñèÿ è
ïîñòîÿííîãî âûõîäà âåùåñòâà, ãðàíè÷íîå óñëîâèå ôîðìóëèðóåòñÿ â âèäå
(uαρα)|x=0 = qα|x=0, ãäå qα|x=0 � çàäàííàÿ êîíñòàíòà. Íà÷àëüíûå óñëîâèÿ
äëÿ ôóíêöèé ρiα âûáèðàþòñÿ òàê, ÷òîáû äàâëåíèå P â íà÷àëüíûé ìî-
ìåíò âðåìåíè t = 0 ñîñòàâëÿëî 35 ÌÏà. Âû÷èñëåíèÿ ïðîäîëæàëèñü äî
äîñòèæåíèÿ âíóòðè ïëàñòà àòìîñôåðíîãî äàâëåíèÿ.

Äëÿ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé (11) ââîäèòñÿ äèñêðåò-
íàÿ ñåòêà ïî êîîðäèíàòå x âäîëü äëèíû ÌÏ ñ øàãîì hx = 1/N , ñ N
îñíîâíûìè óçëàìè xk = hx/2 + (k − 1) · hx (k = 1, . . . , N) è ñ ïðîìåæó-
òî÷íûìè óçëàìè xk±1/2 = xk ± hx/2.

Ðàçíîñòíûå óðàâíåíèÿ äëÿ ñèñòåìû (11) â óçëàõ xk èìåþò âèä:

u(k±1/2)
α = −kα

µα

P
(k±1)
α − P

(k)
α

xk±1 − xk
, (22a)

∂ρ
(k)
i α

∂t
+
u
(k+1/2)
α ρ

(k+1/2)
i α − u

(k−1/2)
α ρ

(k−1/2)
i α

(xk+1/2 − xk−1/2)
= V

(k)
i α , (22b)

ρ
(k±1/2)
i α =

1

2
(ρ

(k)
i α + ρ

(k±1)
i α ). (22c)

Çäåñü u(k)α = u(t, xk)α, ρ
(k)
iα = ρ(t, xk)iα, k � íîìåð óçëà ïî êîîðäèíàòå.

Ñèñòåìà (22) c ó÷åòîì ãðàíè÷íûõ è íà÷àëüíûõ óñëîâèé ïðåäñòàâëÿåò
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ñîáîé çàäà÷ó Êîøè îòíîñèòåëüíî çíà÷åíèé ôóíêöèé uα è ρ
(k)
iα â óçëàõ

äèñêðåòíîé ñåòêè.
Ïðîãðàììíàÿ ðåàëèçàöèÿ îñíîâàíà íà êîìáèíèðîâàííîì ïðèìåíåíèè

èíñòðóìåíòîâ Maplå, C++ è MPI. Ââîä äàííûõ, ôèòèðîâàíèå è âèçóà-
ëèçàöèÿ ðåçóëüòàòîâ âûïîëíåíû íà Maple, à ÷èñëåííîå ðåøåíèå ñèñòåìû
(22) íàïèñàíî íà Ñ++ ñ èñïîëüçîâàíèåì òåõíîëîãèè ïàðàëëåëüíîãî ïðî-
ãðàììèðîâàíèÿ MPI äëÿ âûñîêîïðîèçâîäèòåëüíûõ âû÷èñëåíèé. Ðàñ÷å-
òû ïðîâîäèëèñü íà êëàñòåðå HybriLIT (ËÈÒ ÎÈßÈ). Òåñòîâûå ðàñ÷åòû
ïîêàçàëè, ÷òî óñêîðåíèå â 6 ðàç ìîæíî ïîëó÷èòü ïðè èñïîëüçîâàíèè â
ðàñ÷åòàõ 12 ïðîöåññîâ.

×èñëåííîå èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèé âûïîëíåíî ìåòîäîì Ðóíãå-Êóòòà
4 ïîðÿäêà ïî âðåìåíè t è ìåòîäîì êîíå÷íûõ ðàçíîñòåé ïî êîîðäèíàòå x
íà ñåòêå ñ N óçëàìè â ïî ôîðìóëàì (22).

Ïàðàìåòðû η0, µα, κ âàðüèðîâàëèñü äëÿ îáåñïå÷åíèÿ ñîãëàñèÿ ñ ñî-
âîêóïíîñòüþ òðåõ íàáîðîâ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ òî÷åê èç [8] äëÿ âåëè÷èí
M exp

C5+, C
exp
2−4, C

exp
5+ , èçìåðÿâøèõñÿ ïðè ðàçíûõ çíà÷åíèÿõ äàâëåíèÿ P , ðàâ-

íîìåðíî óìåíüøàþùåãîñÿ ñî âðåìåíåì.
Ðàñ÷åò ñîäåðæàíèÿ òÿæåëûõ êîìïîíåíò â ñîñòàâå èçâëåêàåìîé ñìåñè

ïðè àòìîñôåðíîì äàâëåíèè âûïîëíåí ïî ôîðìóëå:

MC5+ =

∑
α

∑
i∈5+

ρi α
ρα
qαMi∑

α

qαZ0α
RT
P0

(23)

Çäåñü Mi � ìîëÿðíàÿ ìàññà, Z0α =
Pαvα
RT

� êîýôôèöèåíòû ñâåðõñæèìàå-

ìîñòè ïðè àòìîñôåðíîì äàâëåíèè Pα(vα) = P0 = 0.1 ÌÏà. Äëÿ ðàñ÷åòà
C2−4 è C5+ èñïîëüçîâàëàñü ôîðìóëà (20).

Ðåçóëüòàòû âû÷èñëèòåëüíîãî ýêñïåðèìåíòà ïîêàçàíû íà ðèñ. 5. Çäåñü
ïðåäñòàâëåíû ãðàôèêè âûõîäà òÿæåëûõ è ëåãêèõ óãëåâîäîðîäîâ â çàâè-
ñèìîñòè îò äàâëåíèÿ â ñðàâíåíèè ñ äàííûìè ëàáîðàòîðíîãî ýêñïåðèìåí-
òà [8] ïðè Ò=25oC è Ò=60oC. Çíà÷åíèÿ χ2, ðàññ÷èòàííûå ïî ôîðìóëàì:

χ2 =
1

NMexp
C5+

χ2
MC5+

+
1

NCexp
2−4

χ2
C2−4

+
1

NCexp
5+

χ2
C5+

(24)
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Ðèñ. 5: Ñîäåðæàíèå (ã/êóá.ì) òÿæåëûõ óãëåâîäîðîäîâ C5+ (ñëåâà) è
ìîëüíàÿ äîëÿ â % òÿæåëûõ óãëåâîäîðîäîâ C5+ è ëåãêèõ óãëåâîäîðîäîâ
C2−4 (ñïðàâà) â çàâèñèìîñòè îò äàâëåíèÿ íà âûõîäå èç ÌÏ â ðåæèìå
èñòîùåíèÿ ïðè òåìïåðàòóðå 25oC (ââåðõó) è 60oC (âíèçó) â ñðàâíåíèè ñ
ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [8].

ãäå

χ2
MC5+

=
∑
Mexp

C5+

[ln(MC5+)− ln(M exp
C5+)]

2,

χ2
C2−4

=
∑
Cexp

2−4

[ln(C2−4)− ln(Cexp
2−4)]

2,

χ2
C5+

=
∑
Cexp

5+

[ln(C5+)− ln(Cexp
5+ )]2.

ñîñòàâëÿþò 0.046 äëÿ Ò=25oC è 0.145 äëÿ Ò=60oC.
Âèäíî, ÷òî ðåàëèçîâàííûé ïîäõîä îáåñïå÷èâàåò àäåêâàòíîå ñîãëàñèå

ñ äàííûìè èçìåðåíèé, âêëþ÷àÿ íàáëþäàåìîå â ýêñïåðèìåíòå íåêîòîðîå
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ïîâûøåíèå óãëåâîäîðîäîîòäà÷è ïðè íèçêîì äàâëåíèè. Ïðåäñòàâëåííûå
çàâèñèìîñòè ÿâëÿþòñÿ ðåçóëüòàòîì ñëîæíîé äèíàìèêè âñåãî íàáîðà óã-
ëåâîäîðîäíûõ êîìïîíåíò, ôàçîâîå ïîâåäåíèå êàæäîé èç êîòîðûõ èìå-
åò ñâîè îñîáåííîñòè â ðåæèìå èñòîùåíèÿ. Ñ ïîíèæåíèåì äàâëåíèÿ ïðî-
èñõîäèò ïåðåõîä ðàçíûõ êîìïîíåíò óãëåâîäîðîäíîé ñìåñè èç æèäêîé â
ãàçîâóþ ôàçó, ÷òî ïðèâîäèò ê �âñïëåñêàì� íà ãðàôèêàõ ïëîòíîñòè. Ïî-
ñêîëüêó �âñïëåñêè� ïëîòíîñòè ïðîèñõîäÿò ïðè ðàçíûõ äàâëåíèÿõ è èìå-
þò ðàçíîå ðàñïðåäåëåíèå ïî êîîðäèíàòå, îáùàÿ çàâèñèìîñòü ñîâîêóïíîé
èçâëåêàåìîñòè C5+ è C2−4 îò äàâëåíèÿ íà ðèñ. 5 íå èìååò ðåçêèõ ñêà÷êîâ.

Â ñëó÷àå îáîáùåíèÿ ñõåìû íà äâóìåðíûé ñëó÷àé (d=2) äëÿ ìîäå-
ëèðîâàíèÿ òîíêîãî ãàçîíîñíîãî ïëàñòà ñ êðóãîâîé ñèììåòðèåé ñ ó÷åòîì
ïåðåõîäà â ïîëÿðíóþ ñèñòåìó êîîðäèíàò äëÿ ∇Pα â (11a) ñîõðàíÿåòñÿ

ôîðìóëà ∇f =
∂

∂x
f . ×òî êàñàåòñÿ âûðàæåíèÿ ∇(uαρi α) â (11b), çäåñü

îïåðàòîð äèôôåðåíöèðîâàíèÿ ïðèíèìàåò âèä ∇f =
1

r

∂

∂r
(rf), ïîñêîëüêó

â ïðèáëèæåíèè êðóãîâîé ñèììåòðèè íåíóëåâîé ÿâëÿåòñÿ òîëüêî ðàäè-
àëüíàÿ êîìïîíåíòà.

Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ïëîñêîãî ãàçîíîñíîãî ïëàñòà â ôîðìå êðóãà ïðåä-
ïîëàãàåòñÿ, ÷òî îòáîð ãàçîêîíäåíñàòà ïðîèñõîäèò ÷åðåç ñòåíêó ñêâàæè-
íû ðàäèóñà r0, ðàñïîëîæåííîé â öåíòðå êðóãà, â òî âðåìÿ êàê âûõîäà
âåùåñòâà ÷åðåç âíåøíþþ ãðàíèöó r = r0 +Lmax íå ïðîèñõîäèò. Ýòî äàåò
îñíîâàíèå â äâóìåðíîì ñëó÷àå èñïîëüçîâàòü äëÿ ðàäèàëüíîé ñîñòàâëÿ-
þùèé ôóíêöèè uα ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ, àíàëîãè÷íûå âûøåïðèâåäåííûì:
uα|r=r0+Lmax = 0 è (uαρα)|r=r0 = qα|r=r0 . Íà÷àëüíûå óñëîâèÿ âûáèðàþòñÿ
òàê æå, êàê â ñëó÷àå (d=1).

Ïðè ðàñ÷åòàõ äëÿ d = 2 ïîëó÷åíû ðåçóëüòàòû, áëèçêèå ê ïðåäñòàâ-
ëåííûì íà ðèñ. 5. Ýòî äàåò îñíîâàíèå ïîëàãàòü, ÷òî â äîñòàòî÷íî òîíêîì
ðåàëüíîì ïëàñòå â îáëàñòè ñ ðàäèóñîì, áëèçêèì ê äëèíå ÌÏ (îêîëî 1ì)
è èìåþùåì ôèçèêî-õèìè÷åñêèå ïàðàìåòðû, àíàëîãè÷íûå ëàáîðàòîðíîé
ÌÏ, äèíàìèêà èçâëåêàåìîñòè òÿæåëûõ (C5+) è ëåãêèõ (C2−4) óãëåâîäî-
ðîäîâ â çàâèñèìîñòè îò äàâëåíèÿ îêàæåòñÿ áëèçêîé ê íàáëþäàåìîé â
ëàáîðàòîðíûõ óñëîâèÿõ.

Çàêëþ÷åíèå

Ïðîâåäåíî ÷èñëåííîå èññëåäîâàíèå ïîëÿðîííîé ìîäåëè ôîðìèðîâàíèÿ
ãèäðàòèðîâàííîãî ýëåêòðîíà.
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Ïîêàçàíî, ÷òî â ðàìêàõ ðàññìîòðåííîãî ïîäõîäà óäàåòñÿ àäåêâàòíî
âîñïðîèçâåñòè ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòà ïî ôîðìèðîâàíèþ ôîòîâîçáóæ-
äåííûõ ýëåêòðîíîâ â âîäå ïîä äåéñòâèåì ëàçåðíîãî îáëó÷åíèÿ â óëüòðà-
ôèîëåòîâîì äèàïàçîíå ñ ÷àñòîòàìè îò 1,18 ýÂ äî 1,918 ýÂ.

Ïðîâåäåíî ÷èñëåííîå èññëåäîâàíèå ïðîõîæäåíèÿ ãàçîêîíäåíñàòíîé
ñìåñè ÷åðåç ïîðèñòóþ ñðåäó â ðåæèìå ñòàáèëèçàöèè è â ðåæèìå èñòî-
ùåíèÿ.

Ïîêàçàíî, ÷òî èñïîëüçîâàííûé ïîäõîä ïîçâîëÿåò âîñïðîèçâåñòè ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî ïðîõîæäåíèþ óãëåâîäîðîäíîé ãàçîêîíäåí-
ñàòíîé ñìåñè â ýòèõ äâóõ ðåæèìàõ.

Ðàçðàáîòàííûå ïîäõîäû è êîìïëåêñû ïðîãðàìì ìîãóò áûòü èñïîëü-
çîâàíû äëÿ äàëüíåéøèõ èññëåäîâàíèé.

Ðàçðàáîòàíû ïàðàëëåëüíûå ðåàëèçàöèè àëãîðèòìà ðàçáèåíèé è ìåòî-
äà Ðóíãå-Êóòòû 4 ïîðÿäêà. Îíè îôîðìëåíû â âèäå óíèâåðñàëüíûõ ïðî-
ãðàììíûõ ìîäóëåé SPLIT è RK4-MPI:
http://wwwinfo.jinr.ru/programs/jinrlib/split/index.html,
http://wwwinfo.jinr.ru/programs/jinrlib/rk4-mpi/index.html,
ðàçìåùåííûõ â ýëåêòðîííîé áèáëèîòåêå JINRLIB äëÿ ñâîáîäíîãî äîñòó-
ïà è âîçìîæíîñòè èñïîëüçîâàíèÿ â ñîñòàâå èíûõ ïðîãðàììíûõ êîìïëåê-
ñîâ äëÿ ðåøåíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ çàäà÷ â ïàðàëëåëüíîì ðåæèìå.
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