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Abstract. The aim of the work is to develop model and program for particle simulations working on

laws of particle diffusion in expansion mode and, using approach of MonteCarlo, allows analyzing regularity in
two-dimensional A+B — A reactions in case of B particle large mean free path, providing visualization of
results and handy further processing of results, using data export ability.
In the work are examined regularities in A+B — A reactions, special issues of these reactions, found
approximate formula to determine velocity of reaction on centre of absorption surface using simulated data,
developed program and made a lot of simulations of different reaction environments. Examined specific features
of processed data and ways to enhance credibility and precision of results, also performed filtration of
processed data to decrease specific of MonteCarlo method. Found out, that in comparison with nowadays
personal computers, there is need for higher performance computing power to process simulation of particle
interaction in acceptable timing.

Keywords: A+B — A reactions, absorption surface, MonteCarlo method, particle diffusion.

levads

Brivi klistoSu dalinu B absorb&Sanas uz stacionariem absorbcijas centriem A raksturiga
veselai virknei fizikalu procesu [1;2;3;4] . Sada tipa reakcijas sauc par A+B — A reakcijam.
No praktiska viedokla ir interesanti apliikot reakcijas uz virsmas. Darba [5] ir noradits, ka
iesp&jama $o reakciju analize un modelésana divu dimensiju gadijuma, pienemot, ka A ir
cilindriskas formas. Divdimensiju sistému Ipatnibas ir akcent&tas darba [6]. Lielu B dalinu
briva cela gadijuma dalinu reakcijas atruma noteikSanai ir iegiitas dazadas teor&tiskas
formulas, izmantojot dazadus tuvinajumus [7;8].

Darba meérkis ir izveidot datorprogrammu A+B — A reakciju simulé$anai divu dimensiju
telpa, noteikt izveidota modela atbilstibu teorétiskajam uzvedibas modelim dalinu diftzas
izplatiSanas gadijuma un noteikt reakcijas atruma uz absorbcijas centra atkaribu no dalinu
briva noskrgjiena garuma un dalinu generéSanas atruma kingtiskaja izplatiSanas rezima.

Reakcijas atrums uz absorbcijas centra
Apskatisim reakcijas atruma noteikSanai nepiecieSamo formulu izvedumu. Dalipu B
koncentracijas atkaribu no attaluma no atseviska absorbcijas centra A ekvivalentas S$iinas
gadijuma plakné apraksta diftizijas vienadojums:
pld dC , dc. o
rdr dr dt
kur
C =C(r,t) - dalinu koncentracija laukuma vieniba,
I - attalums no absorbcijas centra;
t - laiks;
D - difuzijas koeficients;
A - dalinu generéSanas atrums.
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Stacionara gadijuma (jj_('f =0 , un probléma reducgjas uz vienadojuma

d’C 1dC A
—— s —==-= )
dr® rdr D
atrisinasanu pie nosacijumiem:
dC
drl., = K,C(1p), ©)
dc =0, (4)
drl,_,
kur x, - reakcijas atrums uz absorbcijas centra;
C(r,) - dalinu koncentracija uz absorbcijas centra,
R - ekvivalentas Stinas radiuss.
Var pieradit, ka (2)-(4) atrisinajums ir
2 2 2 2 2 2 2
I
cn= o ) R AR L B Ty A )
2D ‘x,r, 2R 2D 4D 2D k.1, 2R r,” 4D
Kingtikas vienadojums B dalinu vidg€jai koncentracijai N(t):
T i—knaN©, )
kur k,, - efektivais reakcijas atrums;
Na - absorb€joso centru koncentracija pa visu paraugu.
Stacionara gadijuma iegiistam no (6)
A
K, = : 7
ef nAN (oo) ( )
kur N(c0)ir [6]:
R
N(e) =n, _[C(r)27zrdr . (8)
fo
Pie r, << Rno (5),(6) un (7) ieglistam
27D
kef - R 3 1 (9)
In———+-"~-
IFO 4 OrO
un
1(a4° 3 _R)
K, =— +—=In—| . (10)
L2k, 4 r

Modela izveide
Literatura [5;4;7;8] noradits uz grutibam, ar kadam jasastopas, modelgjot reakcijas brivu
dazadu izmeéru vai formu ieslégumu gadijuma. Divdimensiju gadijuma modeléSanu veic t.s.
kvadratiskaja rezgi, kad katrs absorbcijas centrs tiek ievietots noteikta izméra kvadrata ar
malas garumu L. Vienu $adu kvadratu sauc par $tnu. Vairakas Stnas kopa veido regularu
Stnu rezgi (skat. 1.att€lu). Visu absorbcijas centru izméri ir vienadi - parasti tie ir rinkveida ar
uzdotu radiusu r;.
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Ta ka visas Stinas ir identiskas, nav nepiecieSams modelét Stunu kompleksu, bet pietiek
model&t vienu §tinu, kuras absorbcijas centru novieto XOY koordinatu sistémas sakumpunkta.
Ja B dalinas klejojoSas kustibas d&l pamet model€jamo Siinu, tad vienlidz iesp&ama ir
varbiittba, ka kada cita dalipa Stuna ienaks, tatad uz SOnas malam tiek definéts
robeznosacijums

VC| 0 =0, (11)
kur @ - Stinas robezlinija.

x . . _ . 1 . e
Stinas laukums ir S = L?, un absorbcijas centru koncentracija n, = ik t.i., katra §tina ir tikai

viens absorbcijas centrs.
Ja viena §tna katra iteracija (nosacitais laiks 7 =1) tiek generétas A dalinas B, tad dalinu B

. e A
generacijas atrums A =—-.

L2
Ekvivalenta rinka gadijuma (skat. 2.attélu) S = 7R =L*, no kurienes
R==, (12)

Jz

Atzimesim, ka absorbcijas centru aptveroSais rinkis iziet arpus iepriekS apskatita kvadrata
malam un ,,iespiezas” cita rezga vai ekvivalenta rinka laukuma, veidojot parklajumus.

2.att. Rinkveida Stnu parklasanas un nenoklatie laukumi

Datorsimulacijas modelis realiz€ts, izmantojot 3.att€la redzamo Siinas veidoSanas variantu:
modela kvadratiskas Stinas izméri ir 1x1 vieniba ( L =1); ekvivalenta rinka radiuss (skat. (12))
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1
R=—=: (13)

Siina novietota XOY koordinatu sistémas ta, ka absorbcijas centrs ir koordinatu sakumpunkta

O.

3.att. Vienibas kvadrats ar ekvivalento diskréto rinki (iekrasots)
Lai aprekinatu diskréto C(r) sadalijumu, kvadrata velk aploces ik pa dr=r,, kas kopuma

veido n diskrétus rinkus n= int(i . LJ, kur int(x) — vesela dala no x. Katram diskrétajam

J2 1,

c . . . . r

rinkim tiek noteikts kartas numurs i = Int[—

r-0

sakumpunkta visam dalinam, kas tiks pieskaititas i-taja diskrétaja rinki. Ta ka C# masivu

numeracija sakas no 0, tad masiva diskréta rinka datu indekss ir par vienu mazaks, bet izvade
tas att€lots pareizi.

Eksperimentu datos figure lielums - iesléguma diametrs d, = 2r,.

J+1, kur r reprezenté attalumus no koordinatu

I S f e . 1 ce .
Ta ka iepriek$ piepémam, ka EO <<1, tad r, nedrikst izveleties parak lielus. Lai, izv€loties

. . C v 1 _ N - . _ ..
maksimalo r,, aptuveni staditos prieksa, kada bis attieciba EO un ka ta ietekmés simulacijas

- . R L
rezultatu, var piepemt, ka —~ —.
r0 dO
Modela diskrétos rinkus raksturo to argjais diametrs. Diskréto rinki, kura iekSpusé atrodas
ekvivalenta rinka Iinija, sauksim par ekvivalento diskréto rinki (izdrukas un rezultatos -

vienkarsi ekvivalentais rinkis) — skat. 3.att€lu. Modelis lauj saskaitit visas dalinas lidz pat

attallumam R_, =1, int(ij =r,n (pie piendmuma modeli, ka L =1). 1.tabula apkopotas

2

., R L s
dazas r,, —, n un R, vertibas atkariba no d,.
rO
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1.tabula
ry, B, n un R, vertibas pie dazam diskrétam d, veértibam, pie L =1
r-O
L R

dO r0 do rO n Rmax

0,01 0,005 100 112,8 141 0,705

0,02 0,01 50 56,4 70 0,7
0,025 0,0125 40 45,1 56 0,7

0,04 0,02 25 28,2 35 0,7

0,05 0,025 20 22,6 28 0,7

Realizetaja programma, lai palielinatu viena eksperimenta iegiito datu daudzumu un dotu
iesp&ju eksperimentétajam jau eksperimenta veikSanas gaita piepemt [€mumu par risinama
eksperimenta lietderibu (atkariba no sakotngjiem datiem un jau dalgji giito rezultatu),
vienlaicigi tiek veikti aprékini vairakas atSkirigas vai vienadas $tnas, kas nav saistitas viena ar
otru, bet kuram visam ir vienadi vides un dalinu raksturlielumi, izpemot dalinas briva
noskrgjiena garumu, kas katrai videi var biit savs.

Rezultati un to izvertéjums

Raksta ierobezota apjoma dél modeléSanas tiks prezentéta tikai dala rezultatu. Izveidotais
modelis fizikalos procesus modelé kvalitativi pareizi: dalinu absorbcijas atruma atkariba no
dalinu briva cela garuma modeléta korekti (skat. 4. un 5.att€lu, 2.tabulu), absorbcijas atruma
atkariba no iesléguma diametra model&ta korekti (lielaka absorbcijas cetra gadijuma dalinas
absorbgjas atrak), dalinu skaita izmainu atkariba no dalinu generéSanas atruma modelta
korekti (ja 4 =0, dalinu skaits laika samazinas, kamér tiek sasniegts stacionarais stavoklis,
kad $tina dalinu vairs nav; ja 4 > 0, dalinu skaits laika var gan samazinaties, gan palielinaties
atkariba no dalinu briva cela garuma un absorbcijas centra diametra: jo lielaks A, jo pie
lielakiem | un d, tiks sasniegts stavoklis, kad dalinu skaits laika samazinas).

Dalinu kopéjais skaits rezgi

Dalinu skaits

Iy

\xwmmsmmn'ﬂﬁﬁiiiii

o
=3
83830
$8888¢gg

IS S 3

S
iteracija

‘El 20000-70000 @ 70000-120000 0 120000-170000 0 170000-220000 M220000-270000 @270000-320000 ‘

4.att. Dalinu skaita reZgi atkariba no iteracijas un dalinu briva cela garuma vide

(A=0, L/d,=40, I, =0005, ,,=005)
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Dalinu kopéjais skaits rezgi
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5.att. Dalinu skaita rezgi atkariba no iteracijas un dalinu briva cela garuma vide
(A=8,L/d,=20,1 =0005, 1,=005)

2.tabula
Dalinu skaita rezgi atkariba no iteracijas
(A=8, L/d, =20, 1=0,005)
Iteracija 0 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000
1.vide | 300000 | 297834 | 298463 | 299604 | 300830 | 302184 | 303609 | 305141

5.att€la un 2.tabula redzams (videi ,,1” ar |=0,005) efekts, kad sakotn&ji dalinu skaits

samazinas, bet velak pieaug — parejas procesa dinamikas modeléSana netika izvirzita ka
paSmérkis, bet, ka redzams, konkréta modela realizacija ietver arl to, tatad var secinat, ka
modelis pec kvantitativas parbaudes nestacionaraja reZima biitu izmantojams ari A+B — A
reakciju parejas procesu modeléSanai.
Difuzijas reZima parbaude lidz galam netika veikta datorthenikas problemu del] (ierobeZota
atrdarbiba, atmina, datortehnikas parkarSana utt.), jo Montekarlo metodes d€l netika iegiits
pietiekami daudz datu, lai parliecinatos par difiza rezima korektu realizaciju, jo metodes
»trokSnainiba” mazam (10-25) apskatito gadijumu skaitam nedod gludu virsmu, p&c kuras
parliecinaties par difiiza gadijuma vienadojuma izpildi (skat. 6.-8.attelu). Tika wveikti
méginajumi datus filtrét ar dazadiem filtriem, piem&ram, ar §adu filtru (5x5 elements):
2 2
F(s,1) :LZZcos@cos@f(Hm,Hn), (14)
10,47 F== 5 5

(64) matricas trisdimensiju attéls dots 9.att€la. Ka redzams, attéla joprojam novérojama
trokSnu komponente, tikai zemo frekvencu apgabala, bet ar1 tas nelauj parliecinaties par
difuza reZima realizacijas pareizibu.
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Dalinu koncentracija C(r)

Dalinu skaits
—400000

1350000
UV J1H- 300000

- 250000
1200000

I

‘ 00-50000 @50000-100000 O0100000-150000 00150000-200000 M 200000-250000 @ 250000-300000 M 300000-350000 O 350000-400000

6.att. Dalinu koncentracijas atkariba no iteracijas un diskréeta rinka numura
(A=1, L/d,=20, 1=0,001)

Dalinu koncentracija C(r)
Dalinu koncentracija
450000

400000

350000

300000 +

250000

200000

150000

100000

ool
oo

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24 25 26 27 28
rinka nr.

-0 1000 —<-10000 —*—20000 —e—30000 ——40000 ——50000 ——60000 —e— 70000 80000 —4—90000 —e— 100000

7.att. Dalinu koncentracijas atkariba no iteracijas un diskréta rinka numura (dal&ji dati)
(A=1, L/d,=20, 1=0,001)
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Dalinu koncentracija C(r)
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8.att. Dalinu koncentracijas atkariba no iteracijas un diskréta rinka numura
(A=1, L/d, =20, I =0,05, iteracijas 80 000-100 000)

0,91
0,81
07 B0,9-1
0,809
0,61 00,7-0,8
80,6-0,7
G(mn) o5 00,506
B0,4-05
0,4 00,3-0,4
03 00,2-0,3
80,1-0,2
0,2 0o0-0,1

9.att. FiltréSanas matricas trisdimensiju attéls

Lai iegltu reakcijas atruma uz absorbcijas centra virsmas Kk, atkaribu no dalipu briva
noskr&jiena garuma, jaizmanto tada simulacija, kura pec iesp&jas vairak vides iestdjies
stacionarais rezims un kura vienlaicigi ir visaugstakais dalinu kopskaits. legiitie rezultati
apkopoti 3.tabula. K(r <R) aprekinats ka vidgjais aritmétiskais pedejam 11 iteracijam, lai
noverstu eksperimenta datu dispersijas ietekmi.
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3.tabula

Reakcijas atrums uz absorbcijas centra virsmas atkariba no briva noskréjiena garuma

(A=4, L/d,=20)

| K(r <R) K,
0,01 46629 32,58
0,02 12829 28,33
0,04 4351 18,78

Tatad, palielinoties dalinas briva noskr&jiena garumam, reakcijas atrums uz absorbcijas centra
virsmas samazinas.

Lai ieglitu reakcijas atruma uz absorbcijas centra virsmas K, atkaribu no dalinu genergSanas
atruma, javeic vairakas simulacijas un jaizvélas vides ta, lai | =const un lai visas datnés butu
iestajies stacionarais rezims pie péc iespgjas lielaka dalinu skaita, ko panak, izmantojot p&c
iespgjas mazaku |. Aprekinatas K(r <R) un k, dazadiem A uzdotas 4.tabula. K(r <R)
aprekinats ka vidgjais aritmétiskais péd&jam 11 iteracijam, lai noverstu eksperimenta datu
dispersijas ietekmi.

4.tabula
Reakcijas atrums uz absorbcijas centra virsmas atkariba no dalinu generésanas atruma
(1=0,01, L/d,=20)

A K(r<R) K,
1 11762 32,15
2 23303 32,61
4 46629 32,58
8 92886 32,79

Ta ka reakcijas atrums uz absorbcijas centra virsmas mainas maz un nesinhroni ar dalinu
generéSanas atrumu, var secinat, ka abas vertibas sava starpa nav korel&tas vai korelétas ta, ka
korelaciju parsp€j eksperimenta vides raditie troks$ni, tatad eksperimenti biitu jaturpina.

Secinajumi

Darba rezultata izveidota programma, kur katra dalina defin€ta ka objekts, kas lauj elastigi
definét mijiedarbibas likumus, dalinu un vides parametrus, tacu stipri samazina programmas
veiktsp€ju. Veikta virkne simulaciju, ka rezultata iegiita, analiz€ta un apgiita informacija par
procesiem A+B — A reakcijas. Programma stacionaro rezimu modelé kvalitativi pareizi.
Programmu iesp&jams izmantot ari parejas procesu modeleéSanai. Programma var tikt
izmantota gan diftiza, gan king&tiska dalinu izplatiSanas rezima model€Sanai. King&tiskaja
rezima biutiskas kludas varétu rasties no loti lieliem dalipu briva cela garumiem, ja tie
parsniegtu model&jamas Stinas izm€rus un vienas parvietosanas laika dalina spétu parvarét
attalumu, kas wvairakkart lielaks par modelgjamo Stnu. Kvantitativai diftiza reZima
model€Sanas pareizibas noteikSanai atbilstoSi telpiskas statistikas piep@émumiem (ap simts
viena tipa eksperimenti s€rija) biitu nepiecieSams tirais masinlaiks, sakot no gada Ilidz
aptuveni trim, datora operativas atminas apjoms biitu japalielina lidz daziem desmitiem Gb,
lai esoSaja modeli nodroSinatu visu diftizaja izplatiSanas reZzima iesaistito dalinu apstradi.
Izstradato modeli iesp&jams &rti papildinat dalinu mijiedarbibu pétisanai. Iespgjama algoritma
modifikacija, kad modelis dalinas neglaba, kas paatrina atrdarbibu, bet ziid iesp&ja modelet
pasu dalinu mijiedarbibu.

Atrasts, ka reakcijas atrums uz absorbcijas centra virsmas lielu briva cela garuma gadijuma
varétu bt apgriezti proporcionals dalinu briva cela garumam. Hipot€zes apstiprinasanai biitu
nepiecieSams atsevisSks statistiska rakstura p€tijums. Atrasts, ka reakcijas atrums uz
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absorbcijas centra virsmas lielu briva cela garuma gadijuma var€tu nebiit atkarigs no dalinu
generé$anas atruma. Hipot€zes apstiprinasanai nepiecieSami turpmaki petijumi.

Biitu nepiecieSams papildinat programmu ar dalinu sakotngja sadalijuma vienmériguma
kvalitates analizi, lai slikta gadijumu skaitla generatora gadijuma netiktu rékinati vieni un tie
pasi uzdevumi, kas Montekarlo metodes gadijuma dotu nekorektus (nobiditus) rezultatus. Uz
programmas bazes varétu izveidot universalu gazu un Skidrumu plismu mijiedarbibu
aprekinu programmatiiru, ja biitu iesp€jams definét to kustibu nosakoSos likumus dalinu
Itmen.

NepiecieSams papildinat programmu ar automatiz€amu eksperimentu seriju datu
saglabasanu, apstradi un filtraciju, kas automatiz€tu un paatrinatu rezultatu apstradi.
NepiecieSams papildinat programmu ar trisdimensiju un viendimensijas telpu procesu
modelésanu.

Ir iespgja izveidoto modeli izmantot turpmakajos pétijumos, ka ari veidot specializ€tus
modelus citu dalinu mijiedarbibas problému risinaSanai (A+B=0 problémas, atomaro un
lielmolekularo savienojumu sintézes problému risinasana u.tml.).
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