Слайд 1 (титул)

Уважаемые участники конференции!

Вашему вниманию представляется доклад «Многомасштабное моделирование: достижения и перспективы»

Статус математического моделирования как «третьего метода познания» в настоящее время общепринят. В большинстве областей науки и техники средства математического моделирования имеют равноправное положение вместе с теорией и экспериментом. Результаты моделирования позволяют принять технико-технологические решения, способствующие сокращению продолжительности и уменьшению стоимости разработки.

Модельные исследования не противопоставляются теории и эксперименту, а дополняют их. Как правило, для поставленной задачи теория и эксперимент предваряют построение математической модели, а после получения результатов моделирования привлекаются для их верификации и предметной интерпретации.

Слайд 2 – «Масштабные уровни» «Классификация по размеру»

Выбор методов, алгоритмов и инструментальных средств моделирования в первую очередь определяется масштабным уровнем, представляющим для исследователя наибольший интерес.

В зависимости от характерных размеров составляющих системы для численного исследования могут применяться методы квантовой и классической механики, геометрические и вероятностные представления, а также модели сплошной среды.

Слайд 3 – «Атомно-молекулярный уровень»

На нижнем масштабном уровне для исследования удается привлечь модели, полученные из первых принципов – уравнений Шредингера или Гейзенберга. Адекватность модельных описаний, в явном виде оперирующих волновыми функциями элементарных частиц и атомов, подтверждается почти вековой практикой применения квантовой механики. Разработка методов численного исследования моделей из первых принципов – таких, как метод Хартри-Фока и метод функционала плотности – входит в круг задач вычислительной химии.

Квантовохимические расчеты позволяют сделать выводы об электронной плотности в объемах, линейный размер которых составляет единицы нанометров. Результаты расчетов дают возможность прогноза термодинамических и оптических свойств, а также реакционной способности наноразмерных объектов.

Слайд 4 – «Область размерных эффектов»

При переходе к следующему масштабному уровню модели из первых принципов постепенно теряют вычислительную пригодность. Как правило, начиная с этого масштабного уровня, становится целесообразным применение метода частиц.

Термин «метод частиц» является собирательным для большой группы методов, оперирующих с системами дифференциальных уравнений основного закона динамики. Многочисленные модификации метода частиц, ориентированные на моделирование наноразмерных систем, часто называют методами молекулярной динамики или молекулярной механики.

Применение этих методов оправдано в тех случаях, когда интерес представляет не только установившееся состояние дисперсной системы, но и кинетические закономерности ее эволюции, а также фазовые переходы в наноразмерных областях.

На верхних масштабных уровнях плодотворным является использование близких к методу частиц бессеточных методов, полученных на основе уравнений для сплошных сред, и, в частности, метода сглаженных частиц.

Актуальность разработки методов моделирования наноразмерных систем отражена устойчивым повышенным интересом к их свойствам и областям их практического использования. Немаловажным является то, что натурные эксперименты с наноразмерными системами подчас являются слишком дорогостоящими и осложняются специфическими для данного уровня требованиями к измерительному оборудованию. В частности, многие методы исследований вносят в процесс измерения недопустимые искажения: зонд атомно-силового микроскопа может необратимо изменить поверхность объекта, интенсивное излучение осветителя оптического микроскопа может вызвать нежелательные фазовые переходы. Уже из этого очевидна необходимость модельных исследований на данном структурном уровне.

Слайд 5 – «Микроструктура»

На уровне микроструктуры наиболее адекватным описанием дисперсной системы является модель в виде системы частиц. Таким образом, на уровне микроструктуры также может быть использован метод частиц. Структурными единицами моделирования считаются не отдельные атомы и молекулы, а частицы микрометрических размеров, взаимодействующие друг с другом через центрально-симметричные силовые поля, которые могут быть представлены как градиент некоторого потенциала. Общий вид указанного потенциала в идеальной ситуации должен быть получен из первых принципов. На практике общий вид потенциала выбирают заранее таким образом, чтобы он соответствовал наличию заданного числа экстремумов. Параметры в выражении потенциала можно найти, привлекая термодинамические представления.

Система уравнений основного закона динамики для уровня микроструктуры включает единственное диссипативное слагаемое, представляющее непотенциальную силу – силу вязкого трения, действующую на частицы со стороны дисперсионной среды.

Если динамика системы не представляет интереса, то существенного увеличения вычислительной эффективности можно достигнуть, привлекая геометрические и вероятностные представления, составляющие метод стохастического моделирования. В условиях неопределенности исходных параметров этот метод позволяет получить количественные результаты, в основной части адекватные исследуемой системе.

Слайд 6 – «Макроструктура»

На уровнях мезо- и макроструктуры композиционного материала могут использоваться методы механики сплошной среды. Однако их применение осложняется необходимостью учета гетерогенной структуры композита, что в конечном итоге делает вычислительные затраты недопустимо высокими.

Метод частиц в том виде, в котором он применялся на уровне микроструктуры, на верхних уровнях уже не позволяет получить адекватные результаты. Для восстановления применимости метода частиц следует дополнительно учитывать силы, действующие вдоль касательных к поверхностям зерен заполнителя.

Концептуально простое, но принципиальное видоизменение алгоритма вычисления правой части делает непригодными большинство известных пакетов молекулярно-динамических исследований.

Слайд 7 – «Многомасштабный характер»

Общность идей, лежащих в основе моделей дисперсных систем – от наноразмерного уровня до макроструктуры – выражается двояко.

С одной стороны, для многих методов имеет место пересечение размерных диапазонов их применимости.

В частности, методы квантовой химии могут применяться как на атомно-молекулярном уровне, так и на уровне размерных эффектов – хотя в последнем случае требования к аппаратной части инструментальной составляющей возрастают на порядки. Еще более универсальным является метод частиц – от молекулярной до нерелятивистской небесной механики. Из области применимости метода частиц обычно исключается лишь атомно-молекулярный уровень, на котором доминируют квантовые эффекты.

С другой стороны – безотносительно к конкретному методу – результаты, полученные на нижнем масштабном уровне, могут быть использованы в качестве начальных и граничных условий при моделировании на последующем верхнем уровне. Такая преемственность масштабных уровней – предпосылка получения практически важных результатов за приемлемое время.

Наибольший интерес представляет диапазон, который охватывает уровни от области размерных эффектов до макроструктуры. Этот диапазон является объединением нескольких уровней, что также позволяет говорить о многомасштабном характере моделирования.

Слайд 8 – «Динамические модели микроструктуры»

Обратимся к отдельным результатам численного исследования структурных уровней системы, образованной полидисперсными сферами.

Результаты моделирования динамики частиц наполнителя позволяют сделать выводы о характерном времени формирования структуры, исследовать влияние поля скоростей и вязкости дисперсионной среды на структурообразование.

Слайд 9 – «Динамические модели макроструктуры»

Представления многомасштабности весьма плодотворны при исследовании структурообразования каркасного строительного композиционного материала. Моделирование структурообразования нами выполнено в две стадии.

На первой стадии проводилось исследование формирования крупнопористного каркаса. Использована разновидность метода частиц, учитывающая тангенциальные составляющие сил парного взаимодействия, которые возникают при перекрытии слоев клеевой композиции. По достижению состояния, которое можно считать стационарным, каркас был численно зафиксирован. На стадии моделирования движения пропиточной композиции полученная поверхность была использована в качестве граничной.

Результаты моделирования позволили, в частности, сделать выводы о требуемой вязкости пропиточной композиции, которая при заданной гранулометрии частиц каркаса и заданном времени изготовления обеспечивает необходимую полноту пропитки.

Слайд 10 – «Геометрические и вероятностные модели»

Ценность стохастических моделей – не только и не столько в упрощении расчетных алгоритмов, сколько в возможности исследования системы при всевозможных сочетаниях распределений входных переменных. В частности, в процессе стохастического моделирования коэффициенты вариации входных рецептурных переменных сами допускают варьирование.

Применение вероятностных моделей позволяет ответить на вопросы, которые были поставлены сравнительно недавно в связи с необходимостью исследования области размерных эффектов.

Оценки показателей свойств многофазных материалов могут быть получены на основе представлений о топологии перколяционной сетки. В то же время для системы с хаотическим армированием анализ топологических особенностей усложняется.

Сделать предварительные суждения о концентрационном диапазоне структурных единиц модификатора можно после решения задачи на протекание по перколяционному кластеру, образованному, фактически, одномерными объектами.

Слайд 11 – «Область размерных эффектов»

Результаты выполненных исследований подтвердили, что для подобных систем формирование перколяционного кластера возможно при объемной доле дисперсных частиц менее 4%. Было показано, что на значение порога протекания наибольшее влияние оказывает математическое ожидание коэффициента формы, в то время как дисперсия сказывается на критической концентрации в меньшей степени.

Слайд 12 – «Инструментальные средства»

Конечной целью моделирования, как уже было отмечено, является сокращение затрат времени. К сожалению, компромисс между временем на натурный эксперимент и временем на подготовку к численному эксперименту неизбежен. Ситуация осложняется наличием множества инструментальных средств – как коммерческих, так и распространяемых свободно – которые, на первый взгляд, представляют собой требуемую реализацию вычислительных алгоритмов и вполне пригодны для решения конкретной прикладной задачи.

К сожалению, в большинстве случаев при детальном анализе выбранного программного инструмента выявляется его непригодность. Наиболее яркой иллюстрацией является наличие множества пакетов, реализующих метод частиц – при том, что ни один из них не позволяет выполнить вычисление правой части с учетом тангенциальных сил.

Выбор вычислительной платформы для исследователя должен быть вопросом, вторичным по отношению к выбору инструментального средства. К сожалению, на практике именно этот вопрос выходит на первый план – и причиной тому предварительный опыт исследователя. Последнее еще более ограничивает круг доступных инструментальных средств, корректно реализующих выбранный алгоритм.

Как следствие, на практике чаще всего складывается абсурдная ситуация, в которой выбор алгоритма становится вторичным по отношению к выбору программного инструмента.

Указанные обстоятельства 14 лет назад заставили представителей научной школы, занимающихся изложенными здесь проблемами, обратиться к разработке авторского программного обеспечения.

Слайд 13 – «Перспективы»

Изложенное выше позволяет очертить круг наиболее актуальных проблем.

Выражения потенциала парного взаимодействия из первых принципов позволят решить множество задач при исследовании в области размерных эффектов и на уровне микроструктуры композита.

Учет вращательных степеней свободы, вместе с учетом тангенциальных сил позволит повысить адекватность результатов моделирования на верхних масштабных уровнях.

Дополнение метода частиц вероятностными моделями – вариативность не только начальных условий, но и параметров в выражениях для потенциала – откроет возможность исследования устойчивости технологических параметров на показатели макроскопических свойств материала.

В рамках выбранной модели распределения частиц в области размерных эффектов допустимо усложнение формы структурных единиц.

Разрабатываемые инструментальные средства должны пройти от реализации параллелизма на уровне процессов до включения в одну из инфраструктур распределенных вычислений.

Благодарю за внимание.

