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Аннотация: В статье представлены результаты численного моделирования ди-
намики коагуляции частиц в вязкой жидкости. Учтены силы парного взаимодей-
ствия, определяемые из потенциальной энергии частиц с одним минимумом, и си-
лы гидродинамического взаимодействия. Моделирование проведено с использо-
ванием разработанного программного комплекса для численного решения урав-
нений гидродинамики в приближении малых чисел Рейнольдса и динамики ча-
стиц. В работе представлены результаты численного моделирования динамики
структур для двух выражений потенциальной энергии взаимодействия.
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В настоящей работе моделируется динамика образования коагуляционной струк-
туры в жидкости в результате действия сил притяжения и отталкивания между ча-
стицами и их гидродинамического взаимодействия. Структурирование в жидкости и
управление этим процессом представляет собой актуальную задачу, связанную как с
практикой создания и использования новых наноматериалов с управляемыми свой-
ствами, так и с теоретическими проблемами моделирования таких процессов [1]. Ме-
ханизм коагуляции частиц рассматривается, как правило, с точки зрения кинетики
этого процесса. В то же время именно динамика процесса определяет, какого рода
структура частиц появляется в результате коагуляции. Так в работах [2, 3] рассмат-
ривается динамика образования цепочечных структур во внешнем магнитном или
электрическом поле. В настоящей работе рассматривается динамика коагуляции си-
стемы из 24 случайно расположенных частиц. Учитывались парные взаимодействия
всех частиц с силами притяжения и отталкивания. В первой системе силы взаимодей-
ствия на порядок больше, чем во второй, причем силы отталкивания проявляются
на расстоянии в два раза меньшем, чем для второй.

Для моделирования динамики системы частиц со стержнями записываются урав-
нения движения каждой частицы с учетом всех сил, действующих на нее со стороны
всех других частиц, в том числе и силы гидродинамического взаимодействия, а так-
же, в случае необходимости, уравнения вращательного движения с учетом моментов,
действующих на частицы. Система уравнений имеет следующий вид:
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k – внешние силы и моменты сил, действующие на частицу с номером k.

При компьютерном моделировании применялся метод подобия [4]. Задавались
модельные параметры: размер частиц \^a, вязкость несущей жидкости \^\eta , величина
сил \^F , действующих между частицами. Реальные параметры связаны с модельны-
ми соотношениями, получаемыми из условия подобия гидродинамических процес-
сов. В первом случае сила парного взаимодействия между частицами, находящими-

ся на расстоянии \^h друг от друга, считалась равной
10(1 - 1.5\^a/\^h)

\^h2
, а во втором –
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10(1 - 3\^a/\^h)

\^h2
.

Результаты моделирования представлены на рис. 1 и рис. 2.

Рис. 1. Образование первой коагуляционной структуры через промежуток времени \^t = 46 с.

На рис. 1 изображена получаемая коагуляционная структура в плоскости Y Z
для первого случая сил взаимодействия между частицами.

Рис. 2. Образование второй коагуляционной структуры через промежуток времени \^t = 91 с.

На рис. 2 изображена получаемая коагуляционная структура в плоскости Y Z
для второго случая сил взаимодействия между частицами.

Как видно из приведенных рисунков, в рассмотренных случаях образуются раз-
ные структуры: в первом случае формируется изотропная хлопьеобразная структу-
ра, а во втором – кластер, состоящий из коротких цепочек частиц. Таким образом,
результаты работы показывают, что форма структуры существенно зависит от силы
взаимодействия между частицами.
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Abstract: The article presents the results of numerical simulation of the dynamics of
particle coagulation in a viscous liquid. The forces of pair interaction, determined from
the potential energy of particles with one minimum, and the forces of hydrodynamic
interaction were taken into account. The simulation was carried out using the developed
software package for the numerical solution of hydrodynamic equations in the approximation
of small Reynolds numbers and particle dynamics. The paper presents the results of
numerical simulation of the dynamics of structures for two expressions of the potential
energy of interaction.
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