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Настоящая работа посвящена сходимости метода прямого моделирования слияния частиц к решениям уравнения коагуляции Смолуховского. Приводится схема моделирования явления путем случайного розыгрыша (Монте-Карло). Для случая пространственно неоднородной коагуляции демонстрируется сходимость результатов имитационного алгоритма к точным решениям уравнения Смолуховского и решениям, полученным с помощью разностной схемы.
Выращивание кристаллов за последние годы сделало большой шаг вперед. Современные установки позволяют получать бездислокационные кристаллы значительных размеров. Эти успехи стали возможными благодаря более глубокому пониманию явлений, протекающих при фазовом переходе. Не последнюю роль в этом играет математическое моделирование таких процессов, проясняющее суть сложного механизма кристаллизационного процесса, как совокупности большого числа взаимосвязанных физико-химических явлений.

Свои истоки кинетические модели берут в 1916 г., когда выдающийся польский физик М.Смолуховский, исследуя эволюцию слипающихся частиц в электролитах, записал кинетическое уравнение коагуляции для функции распределения частиц по массам, которое затем было обобщено и на случай непрерывных масс:
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Для уравнения (1) рассматривается задача Коши с начальными условиями
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Рассмотрена схема моделирования явления коагуляции методом Монте-Карло для пространственно однородного и неоднородного случаев. Выделены отдельно случаи пространственно однородного и неоднородного взаимодействия. Реализована компьютерная программа по моделированию слияний на уровне отдельных частиц. Результаты подтверждают сходимость алгоритмов к точным решениям уравнения Смолуховского, дисперсия не превышает 1%.
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