
Вестник Сибирского государственного индустриального университета № 2 (32), 2020 

 - 54 - 

УДК 669.001.57 

ИМИТАЦИОННОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ НА ОСНОВЕ «ПЕРВЫХ ПРИНЦИПОВ» 

И СТАТИСТИЧЕСКАЯ МЕХАНИКА ГИББСА 

В.П. Цымбал, П.А. Сеченов, И.А. Рыбенко
 

E-mail: tsymbal33@mail.ru 

Сибирский государственный индустриальный университет, Новокузнецк, Россия 

Аннотация. Рассматривается понятие имитационного моделирования, в том числе на основе «первых 

принципов» и метода Монте-Карло. Дан анализ развития термодинамической теории и 

молекулярной кинетики на основе трудов Л. Больцмана, Д. Максвелла, Дж.В. Гиббса. Представлено 

сжатое изложение основных идей статистической механики Гиббса и выводы соотношений между 

энергией, энтропией и работой на основе статистических ансамблей. Показана аналогия между 

этими уравнениями и классическими (макроскопическими) уравнениями термодинамики.  

Рассмотрены основные принципы создания имитационной модели гравитационного сепаратора в 

колонном струйно-эмульсионном реакторе. Представлен алгоритм реализации задач имитационного 

моделирования и удобный графический интерфейс. Приведены примеры компьютерных 

экспериментов на имитационной модели, имеющие важное значение для управления содержанием 

углерода в металле. 
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Abstract. The concept of simulation modeling is considered, including on the basis of “first principles” and the 

Monte Carlo method. The analysis of the development of thermodynamic theory and molecular kinetics is 

based on the works of L. Boltzmann, D. Maxwell, and J.W. Gibbs. A concise statement of the main ideas of 

Gibbs statistical mechanics and the derivation of the relations between energy, entropy and work based on 

statistical ensembles is presented. An analogy between these equations and the classical (macroscopic) 

equations of thermodynamics is shown. The basic principles of creating a simulation model of a gravity 

separator in a column jet-emulsion reactor are considered. An algorithm for implementing simulation tasks 

and a user-friendly graphical interface is presented. Examples of computer experiments on a simulation 

model, which is important for controlling the carbon content of a metal, are given. 
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Введение в имитационное моделирование 

Термин «имитационное моделирование» на 

основе «первых принципов» появился после то-

го, как была создана молекулярно-кинетическая 

теория, которая позволила вскрыть и объяснить 

внутренние механизмы, протекающие в молеку-

лярных системах, описываемых эмпирическими 

законами, например, уравнением Менделеева-

Клапейрона. Из этой теории стало известно, что 

величина давления газа определяется интенсив-

ностью ударов молекул о стенку сосуда и поче-

му растет давление при повышении температу-

ры, а температура – это коллективный эффект, 

связанный с определенным распределением мо-

лекул по энергии и так далее. 

Метод Монте-Карло стал часто ассоцииро-

ваться с методом «первых принципов», особен-

но когда появились первые удачные примеры 
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решения задач путем имитационного моделиро-

вания на электронно-вычислительной машине 

(ЭВМ) процессов прохождения элементарных 

частиц через вещество (свинцовые преграды) 

[1]. В последнее время интерес к этому методу 

моделирования существенно возрос [2 – 4]. 

Аналогичный подход также называют имита-

ционным моделированием от частиц. Здесь име-

ется в виду, что в качестве нижнего уровня берут 

уже не обязательно молекулы или элементарные 

частицы, а какие-то дисперсные частицы, о пара-

метрах и поведении которых имеется достаточно 

достоверная информация [5], например, дисперс-

ные частицы шихты и продуктов реакций в пото-

ке несущего газа. С этим подходом смыкается 

также метод агентных моделей [6]. 

 

Молекулярно-кинетическая теория Л. 

Больцмана 

Теоретические основы молекулярно-кинети-

ческой теории заложил еще Л. Больцман за пол-

века до появления этой теории [7]. Он не ограни-

чился описанием только состояния равновесия, а 

решил описать также эволюцию к равновесию, 

эволюцию к максвелловскому распределению, 

которое связывает повышение температуры с 

увеличением средней скорости молекул и энер-

гии, связанной с их движением. Больцман описал 

молекулярный механизм, который соответствует 

возрастанию энтропии и вынуждает систему 

стремиться к переходу от произвольного распре-

деления скоростей к равновесному. Он подошел 

к решению этой проблемы не на уровне индиви-

дуальных скоростей, а на уровне ансамбля моле-

кул. Являясь приверженцем Ч. Дарвина, Больц-

ман решил повторить в физике подход, анало-

гичный тому, что Дарвин совершил в биологии. 

Эволюцию функции распределения f(v, t) 

скоростей v в некоторой области пространства в 

момент времени t Больцман представил в виде 

суммы двух эффектов: число частиц, имеющих в 

момент времени t скорость v, изменяется в ре-

зультате свободного движения частиц и столк-

новений между ними. Тем самым он предвосхи-

тил метод химической кинетики. При этом он 

понимал, что при столкновении молекул энтро-

пия увеличивается. Упрощенная иллюстрация 

возрастания энтропии при смешении двух ан-

самблей молекул представлена на рис. 1.  

Не имея существующих в настоящее время 

вычислительных возможностей Больцман решал 

эту задачу аналитически, на основе мысленного 

эксперимента. Как отмечают авторы моногра-

фии [7], Больцман на 30 лет раньше (в 1872 г.) 

получил результаты, аналогичные теории цепей 

Маркова. Он получил функцию (H), которая 

применительно к вероятности распределения 

частиц выглядит следующим образом: 

 

 
равн

( , )
, ln ,

( )k

P k t
H P k t

P k
  

 

где P(k, t) – вероятность попадания частицы в 

область k в момент времени t; Pравн(k) – вероят-

ность попадания частицы в область k в равно-

весных условиях. 

Применительно к вероятности распределения 

скоростей f 

 

ln .H f fdv   

 

Эта функция может только убывать со вре-

менем до тех пор, пока не будет достигнуто рав-

новесие и распределение скоростей не перейдет 

в распределение Максвелла. В этой функции 

играет роль энтропия, но она не возрастает, а 

убывает. 

Уравнение Больцмана играет важную роль в 

физике газов: позволяет вычислять коэффициен-

ты переноса (например, коэффициенты тепло-

проводности и диффузии). Наблюдается хорошее 

соответствие экспериментальными данными. 

Особенно велико значение достижения Боль-

цмана (как отмечают авторы книги [7]) с кон-

цептуальной точки зрения: «Различие между 

обратимыми и необратимыми процессами, ле-

жащими в основе второго начала термодинами-

ки, Больцман низвел с макроскопического на 

микроскопический уровень. Изменение распре-

деления скоростей свободного движения моле-

кул соответствует обратимой части, а вклад, 

вносимый в изменение распределения столкно-

вениями, – необратимой части». Именно в этом 

и был, с точки зрения Больцмана, ключ к микро-

скопической интерпретации энтропии. Однако 

оказалось, что в этой теории была обнаружена 

неполнота. Пуанкаре, а затем Лошмидт [7] пока-

зали, что обращение скоростей в модели не ин-

вариантно во времени. Дело в том, что восста-

новить свое прошлое система (газ) может лишь 

в том случае, если она «помнит» все, что с ней 

происходило в интервале времени от t = 0 до t = 

t0. Для этого необходимо какое-то хранилище 

информации. В роли такого хранилища (или па-

мяти) выступают корреляции между частицами. 

Именно отношения между корреляциями и 

столкновениями были недостающим звеном в 

рассуждениях Больцмана. 

Применимость статистического подхода 

Больцмана зависит от предположения о том, что 
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Рис. 1. Увеличение энтропии при смешении 

 

перед столкновением молекулы ведут себя неза-

висимо друг от друга. В сильно разреженном 

газе, который изучал Больцман, вероятность 

корреляций невелика, в плотном же газе эта ве-

роятность становится очень существенной, в 

том числе в связи с усилением флуктуаций, 

нарушающих статистическое распределение. 

Именно из-за трудностей, возникающих при 

рассмотрении плотных систем с взаимодей-

ствующими частицами, пионерская теория 

Больцмана осталась незавершенной [7]. 

Дальнейшее развитие эта идея получила в 

трудах Максвелла [7], который получил знаме-

нитое распределение молекул по энергиям. Та-

кое распределение является коллективной ха-

рактеристикой температуры. 

 

Введение в статистическую механику Гиббса 

Полное завершение термодинамической тео-

рии и ее обоснование на молекулярном уровне 

сделал Дж.В. Гиббс. Написанная им в 1892 г., 

изданная в Германии в 1895 г. [8], а в русском 

переводе опубликованная в 1946 г. [9] и в 1982 

г. [10] знаменитая книга называется «Основные 

принципы статистической механики, излагае-

мые со специальным применением к рациональ-

ному обоснованию термодинамики». 

Изложенная уже в заголовке мысль аналогии 

между статистическими ансамблями и эмпири-

ческими уравнениями термодинамики последо-

вательно проходит через все 15 глав этой книги. 

Решая эту задачу, Гиббс создает метод иссле-

дования, основанный на атомистических пред-

ставлениях. Этот метод пригоден не только для 

исследования термодинамических явлений, но и 

позволяет рассмотреть связь различных физиче-

ских макроскопических свойств со свойствами 

индивидуальных атомных процессов. В своем 

методе он рассматривает макроскопические 

свойства тела как свойства ансамбля, состоящего 

из колоссального числа отдельных атомных объ-

ектов, поведение которых полностью описывает-

ся законами классической механики. 
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Гиббс подчеркивает важнейшую роль поня-

тия вероятности в проблемах теории строения 

вещества и показывает, что оно позволяет осу-

ществить очень глубокий анализ макроскопиче-

ских, в частности, термодинамических свойств. 

Он показал связь этих свойств со средними ста-

тистическими свойствами ансамбля из атомных 

объектов. Именно благодаря введению понятия 

вероятности нет речи о формальном сведении 

макроскопических свойств целиком к механиче-

ским свойствам атомов и молекул. 

В связи с этим макроскопическое понятие 

температуры, использованное в качестве харак-

теристики данного тела, исключает детальное 

описание механического поведения атомов и 

молекул, из которых состоит это тело, а речь 

идет только о его статистическом распределе-

нии. Гиббс подчеркивает большую реальность 

ансамбля в сравнении с чисто механической 

концепцией отдельной системы. 

 

Основы метода статистических ансамблей 

Гиббса 

Рассмотрим кратко основную идею метода, 

последовательно развиваемого в работе [9].  

Для вывода приведенных ниже соотношений 

Дж.В. Гиббс использует Гамильтонову форму 

уравнений. Движение системы с n степенями 

свободы обозначим через q1, …, qn (обобщен-

ные) координаты, через 
1,  ..,  nq q  обобщенные) 

скорости и через 
1 1 2 2   ... n nFdq F dq F dq    

работу сил, а величины 
1,  ...,  np p , определенные 

уравнениями 

 

          
1

1

ε ε
   = ,   ,  ,

pp

n

n

p p
q q

 
 

 

                   (1) 

 

(обобщенными) импульсами (где εр – кинетиче-

ская энергия системы). 

Кинетическая энергия обычно рассматрива-

ется как функция скоростей и координат. Гиббс 

в соответствии с уравнением Гамильтона рас-

сматривает ее как функцию импульсов и коор-

динат 

 

         
1 1 1

1 1

ε
 .

ε
;  

p p
q p F

p q

 
   
 

               (2) 

 

Эти уравнения справедливы для любых сил. 

Если силы консервативны, то можно записать 

 

           
1 2

1 2

ε ε
;  ,

q q
F

q q
F

 
   

 

               (3) 

где εq – функция координат, которая названа по-

тенциальной энергией. 

Полная энергия определяется в соответствии 

с уравнением 

 

                      ε ε ε .p q                 (4) 

 

Уравнения (2) могут быть записаны в виде: 

 

             
1 1

1 1

ε ε
;  .pq

p q

 
  
 

              (5) 

 

Потенциальная энергия εq может зависеть 

кроме координат q1, …, qn и от других перемен-

ных, например, координат внешних сил: a1, a2, … 
Тогда получим полное выражение дифференциа-

ла потенциальной энергии в виде 

     

1 1 1 1 2 2ε ,  q n nd Fdq F dq Ada A da     ,  (6) 

 

где A1, A2  – силы (в общем смысле). Для полной 

энергии получаем: 

 

1 1 1 1 1 1 2 2ε n n n nd q dp q dp p dq p dq Ada A da       

        
1 1 1 1 1 1 2 2ε n n n nd q dp q dp p dq p dq Ada A da      ,  (7) 

 

Далее Гиббс вводит понятие фазовой плотно-

сти D для произведения элементов фазового 

пространства: 

 

        (dp1 … dpn)     (dq1 … dqn)       (8) 

 

Изменения плотности системы, происходя-

щие в любом элементе фазового пространства, 

зависят от динамической природы системы и их 

распределений по фазам в рассматриваемое 

время. 

Динамическая природа консервативной си-

стемы определяется функцией, выражающей 

энергию ε через p, q и a. 

Гиббсом получено уравнение вида 

 

    
1 1

, 1 1

  0
p q

dD D D
dt p dt q dt

dt p q

   
    

    
 ,   (9) 

 

которое в целом представляет собой приращение 

D для изменяющейся фазы движущейся системы. 

Гиббс назвал эту теорему принципом сохра-

нения фазовой плотности (также можно назвать 

принципом сохранения фазового объема). Фазо-

вый объем обладает размерностью n-ой степени 

произведения энергии на время. 

Далее Гиббс переходит к относительному 

числу систем. 

Если через N обозначить полное число си-

стем, то 
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                         D
P

N
 ,                         (10) 

 

P может оказаться конечным при бесконечных N 

и P, а интеграл 

 

               
1   nPdp dp   ,             (11) 

 

взятый в любых границах, должен выражать от-

ношение числа систем, заключенных внутри 

этих границ, к полному числу систем. Это есть 

вероятность того, что произвольная система ан-

самбля находится внутри данных границ. Про-

изведение 

 

                     
1   nPdp dq ,             (12) 

 

выражает вероятность того, что произвольная 

система ансамбля находится в элементе фазово-

го пространства dq1 … dqn. Он называет P коэф-

фициентом вероятностей рассматриваемой фа-

зы, а его натуральный логарифм называет пока-

зателем вероятности и обозначает η. Забегая 

вперед, отметим, что это и есть аналог энтропии.  

Если подставить NP и Ne
η
 в уравнение (9), 

получаем 

 

   
1 1
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p q

dP D P
p q

dt p q

   
    
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

; (13) 

 

   
1 1

, 1 1

η η η
 

p q

d
p q

dt p q

   
    

    
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Размерность показателя вероятности P об-

ратна фазовому объему, то есть 1/(εt)
n
.  

Рассмотрев очень сжато основу метода и ма-

тематического аппарата Гиббса, изложенные в 

первой главе книги [9], обратимся к главе 4, по-

священной так называемому каноническому 

распределению фаз, при котором показатель ве-

роятности является функцией энергии. 

Здесь Гиббс уделяет основное внимание ста-

тистическому равновесию в ансамбле консерва-

тивных систем, в особенности тем случаям и 

свойствам, которые обещают пролить свет на 

явление термодинамики.  

Условие статистического равновесия может 

быть выражено в виде 

 

           
1 1

1 1

0
D P
p q

p q

  
  

  
,            (15) 

 

здесь P – коэффициент вероятности или частное 

от деления фазовой плотности на полное число 

систем. 

Чтобы удовлетворить этому условию, необ-

ходимо и достаточно, чтобы величина P явля-

лась функцией p и q (импульсов и координат), 

не изменяющейся во времени для движения си-

стемы. Такой функцией является энергия или 

любая ее функция P = f (ε), которая удовлетво-

ряет уравнению (15): оно обращается в тожде-

ство, если написать его в форме 

 

         

1 1 1 1

0.
P P

q p p q

    
  

    


  .            (16) 

 

Получено также условие, выраженное урав-

нением 

 

           
1

все

  1,

фазы

nPdp dq   
             (17) 

 

которому соответствует распределение: 

 

               ψ – ε
η log

θ
P               (18) 

 

или 

 

                       
ψ ε

θP e



 ,                          (19) 

 

где θ и ψ – постоянные и величина θ положи-

тельна и обладает тем свойством, что, когда си-

стема состоит из частей с отдельными энергия-

ми, закон распределения по фазам для отдель-

ных частей обладает одинаковой природой.  

Такое свойство упрощает наследование и яв-

ляется основанием для важных отношений в 

термодинамике. 

Делитель θ делает распределение независи-

мым от употребляемых единиц. Отрицательный 

знак при ε требуется условием (17), которое 

определяет также и значение ψ для любого зна-

чения θ, а именно: 

 

        
ψ ψ

θ θ
1

все

   

фазы

ne e dp dq
 

   
. (20) 

 

Когда ансамбль систем распределен по фазам 

описанным образом (то есть когда показатель 

вероятности является линейной функцией энер-

гии), утверждается, что ансамбль канонически 
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распределен, а делитель θ называется модулем 

распределения [9]. 

Доля канонически распределенного ансамбля, 

лежащая внутри каких-либо заданных фазовых 

границ, представляется кратным интегралом 

 

              
ψ ε

θ
1   ne dp dq



   ,             (21) 

 

взятым внутри этих границ. Этот интеграл вы-

ражает вероятность нахождения какой-то систе-

мы ансамбля внутри данных границ. 

Величину ψ можно определить как энергию, 

для которой коэффициент фазовой вероятности 

имеет значение, равное единице. 

Выведенные соотношения являются основой 

для дальнейших исследований. 

 

От статистических ансамблей к уравнени-

ям термодинамики 

Рассматривается случай объединения двух 

систем [9]. 

Пусть система A определена как принадле-

жащая ансамблю система с m степенями свобо-

ды, распределенных по фазам с коэффициентом 

вероятности 

 
ψ ε

θ

А А

e



, 

 

а система B, – как принадлежащая ансамблю 

систем с n степенями свободы, распределенных 

по фазам с коэффициентом вероятности: 

 
ψ ε

θ

B B

e



, 

 

имеющим тот же модуль. Пусть q1, …, qm, p1, …, 

pm и qm+1,…,qm+n,  p m+1,…,pm+n – координаты, им-

пульсы в A и B. 

Получим, что A и B образуют вместе систему 

C, имеющую m + n степеней свободы и коорди-

наты и импульсы q1, …, qm+n, p1, …, pm+n. Веро-

ятность того, что фаза системы C, определенной 

таким образом, находится в границах p1, …, 

pm+n, q1, …, qm+n, равна произведению вероятно-

сти нахождения систем A и B (каждой в отдель-

ности) в указанных границах: 

 

   
ψ ψ ε ε

θ
1 1   ,  

А B А B

m n m ne dp dp dq dq
  

   . (22) 

 

Можно рассматривать C как неопределенную 

систему ансамбля, распределенного с коэффи-

циентом вероятности 

 

                    
ψ ψ (ε ε )

θ

А B А B

e
  

,             (23) 

 

ансамбля, который можно определить, как обра-

зованный путем комбинирования каждой систе-

мы первого ансамбля с каждой системой второго. 

Формально он находится в статистическом 

равновесии, но физически это бессодержатель-

но. Поэтому допустим, что при образовании си-

стемы C вводятся некоторые силы, действую-

щие между A и B и имеющие функцию –εAB. 

Энергия системы C равна при этом εA + εB + εAB 

и ансамбль таких систем, распределенный с 

плотностью, пропорциональной 

 

                      
(ε ε ε )

θ 
BA AB

e
  

,                         (24) 

 

должен находиться в статистическом равновесии. 

Наиболее простым признаком равенства тем-

ператур двух тел является то, что они остаются в 

равновесии, будучи приведены в тепловой кон-

такт при условии, что энергией молекулярных 

сил взаимодействия можно пренебречь. Иначе 

соприкосновение приведет к возмущению. 

Используя разработанный метод статистиче-

ских ансамблей и представленный выше мате-

матический аппарат, Гиббс (в результате скру-

пулезных аналитических рассуждений и мате-

матических выводов) получает следующие со-

отношения для равновесных статистических ан-

самблей:  

 

      
1 1 2 2ψ η Θd d Ada A da   ; (25) 

           ψ ε Θ η η Θd d d d   ;  (26) 

    
1 1 2 2ε Θ ηd d Ada A da     . (27) 

 

Если пренебречь знаком усреднения, то мож-

но видеть, что по форме они тождественны с 

приведенными ниже термодинамическими 

уравнениями [10]: 

 

       1 1 2 2ε
η
d Ada A da

d
T

  
              (28) 

 

или   

 

       
1 1 2 2ε η ;d Td Ada A da     (29) 

 

     
1 1 2 2ψ ηdT Ada A da    . (30) 

 

Эти уравнения выражают соотношение меж-

ду энергией, температурой и энтропией тела, 

находящегося в термодинамическом равнове-

сии, и силами, с которыми оно воздействует на 

внешние тела. Это соотношение является мате-
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матическим выражением второго закона термо-

динамики. 

Обозначения, принятые Гиббсом: ε – энергия 

(полная); θ – модуль распределения (аналог тем-

пературы); T – температура; ψ – аналог свобод-

ной энергии; η – аналог энтропии; A1, A2 – силы, 

с которыми система воздействует на внешние 

тела; а1, а2 – координаты. 

В современной литературе, посвященной за-

конам термодинамики, соотношение (29) запи-

сывается в виде [11]: 

 

                 δTdS dU A  ,             (32) 

 

где Т – температура, К; S – энтропия, Дж/К; U – 

внутренняя энергия, Дж; А – работа, Дж. 

В главе 15 [9] начиная от молекулярного уровня 

путем описания статистических ансамблей Гиб-

бсом получены следующие соотношения: 

 

 
1 1 11ε θ μd dH d Ada     ;             (32) 

 

   
1 1 1 1ψ θ μd Hd d Ada    .   (33) 

 

Соответствующие термодинамические урав-

нения имеют вид: 

 

     
1 1 1 1ε η  μd Td dm Ada    ;             (34) 

 

                     ψ ε ηT  ;                          (35) 

 

     
1 1 1 1ψ η μd dT dm Ada     . (36) 

 

Эти уравнения получены из термодинамиче-

ских уравнений (27) и (30) путем прибавления 

членов, необходимых для учета изменения ко-

личеств m1, m2, … отдельных веществ, из кото-

рых состоит тело. Соответствие уравнений явля-

ется наиболее совершенным тогда, когда едини-

цы, в которых измеряются компоненты, выбра-

ны таким образом, что m1, m2, … пропорцио-

нальны количествам молекул или атомов раз-

личного рода. Величины μ1, μ2, … в этих термо-

динамических уравнениях могут определяться 

как производные любым уравнением, в котором 

они встречаются (например, это химический по-

тенциал единицы массы). 

В современной литературе, например, в тру-

дах И. Пригожина [12], соотношение (34) имеет 

следующий вид: 

 

     μ j j

j

TdS dU pdV dm   ,   (37) 

 

где р – давление, Па; V – объем, м
3
; μj – химиче-

ский потенциал единицы массы, Дж/кг; m – мас-

са, кг. 

В уравнениях (32) и (33) аналог энтропии – 

H, но, в отличие от рассмотренного выше, в 

уравнениях (25) – (27) аналог энтропии в виде η 

имеет более глубокое физическое и математиче-

ское содержание, так как отражает равновесие 

относительно родовых фаз, а не относительно 

видовых. 

Интересно отметить, что доказательству это-

го вопроса Гиббс посвятил несколько страниц 

математических выводов, что лишний раз под-

черкивает ту глубину, с которой он обосновал 

термодинамику через статистическую механику, 

вплоть до молекулярного уровня. 

В заключение краткого обзора этой порази-

тельной по глубине работы, из которой извлече-

ны наиболее важные результаты, приведем мне-

ние самого Гиббса об особенности и цели его 

работы, значение которой даже спустя 125 лет 

после публикации не только не уменьшается, но 

даже возрастает [9]: «Законы термодинамики, 

определенные эмпирически, выражают прибли-

женное и вероятное поведение систем, состоя-

щих из большого числа частиц. Или точнее, они 

выражают механику подобных систем так, как 

она представляется существам, не обладающим 

достаточной тонкостью восприятия для того, 

чтобы оценить величины порядка тех, которые 

относятся к отдельным частицам и не могут по-

вторять опыты настолько часто, чтобы получить 

какие бы то ни было результаты, кроме наибо-

лее вероятных. 

Законы статистической механики применимы 

к консервативным системам с любым числом 

степеней свободы и являются точными. Законы 

термодинамики легко могут быть получены из 

принципов статистической механики, неполным 

выражением которых они являются. Но сами 

они являются, пожалуй, несколько слепым про-

водником в поисках этих законов. 

Мы можем, следовательно, быть достаточно 

уверены, что ничто так не способствует ясному 

пониманию связи термодинамики с рациональ-

ной механикой и истолкованию наблюдаемых 

явлений с точки зрения молекулярного строения 

тел, как изучение основных понятий и принци-

пов тех отделов механики, которым термодина-

мика особенно родственна». 

Полученные Гиббсом соотношения откры-

вают дополнительные возможности для имита-

ционного моделирования от уровня частиц. Они 

могут быть использованы для тестирования ал-

горитмов и результатов имитационного модели-

рования на уровне частиц, в том числе на моле-

кулярном. 
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Имитационная модель гравитационного 

сепаратора струйно-эмульсионного реактора 

Зонная модель процесса струйно-эмуль-

сионного реактора (СЭР) (рис. 2) была подробно 

рассмотрена ранее [13, 14]. Рассмотрим одну из 

важнейших диссипативных структур в гравита-

ционном сепараторе (зона 6, 7), которая образу-

ется в вертикальном колонном реакторе при 

определенных режимах течения двухфазного 

потока рабочей смеси, подготовленной в реак-

торе-осцилляторе (зоны 1 – 3), и поддерживает-

ся динамической «подушкой» 4. 

При создании и математическом описании 

этой важной диссипативной структуры, предна-

значенной для разделения металла, шлака и газа, 

удалось реализовать имитационную модель, ос-

нованную на использовании метода Монте-

Карло и «первых принципов». В таком случае в 

качестве первого (базового) уровня рассматри-

ваются дисперсные частицы шихты и продуктов 

реакций, а также все возможные варианты их 

превращений и взаимодействий. 

Метод Монте-Карло появился более чем пол-

века назад [15], но интерес к этому методу и 

примеры его применения [2 – 4] увеличиваются. 

Недавно в англоязычном издании вышло фун-

даментальное справочное руководство по мето-

ду Монте-Карло, которое по праву можно счи-

тать энциклопедией по теории вероятностей и 

математической статистике: настолько широк 

круг вопросов, рассмотренных в нем [3]. Наибо-

лее сложные и близкие к рассматриваемой ими-

тационной модели задачи [4] связаны с прохож-

дением пучков элементарных частиц через ве-

щества (преграды). При разработке представ-

ленной модели пришлось решать еще более 

сложную задачу: имитация состояния частиц 

шихты и их ансамблей не только в пространстве, 

но и во времени, при непрерывно изменяющем-

ся физическом и химическом составе, а также 

учет возможности изменения внутреннего со-

стояния частицы (продукта реакции) после каж-

дого акта встречи. Несмотря на то, что имеется 

достаточно много алгоритмов и даже языков 

программирования таких задач [6, 16], пришлось 

разработать специализированные алгоритм и 

программу. 

Ядром рассматриваемой ниже модели явля-

ется процесс обтекания конденсированной ча-

стицы вертикальным потоком газа.  

Прежде всего, рассмотрим механизм витания 

и взаимодействия дисперсных частиц шихты и 

продуктов реакции в вертикальном потоке не-

сущего газа. 

На рис. 3 показаны силы, действующие на 

частицу: сила давления потока FC, направленная 

снизу вверх; сила тяжести FG; сила Архимеда 

FA. В зависимости от соотношения этих сил ча-

стица может подниматься, опускаться или оста-

ваться неподвижной. 

В условиях динамического равновесия прин-

цип Д’Аламбера для движущейся частицы при-

водит к уравнению [11]: 
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Рис. 2. Зонная модель процесса СЭР 
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Рис. 3. Силы, действующие на частицу в гравитационном сепараторе (а);  

эпюра скоростей для турбулентного течения (б) 

 

           ωтв
G C A

d
F F F m

dt
   ,             (38) 

 

где FG – сила тяжести, H; FC – сила давления 

потока, H; FA – сила Архимеда, Н; m – масса 

сферической частицы, кг; ωтв – скорость движе-

ния сферической частицы, м/с; t – время, с.  

Сила тяжести выражается как 

 

                      
GF mg ,                          (39) 

 

где g – ускорение свободного падения, м/с
2
. 

Сила давления потока: 

 

                   
2ω

ρ
2

СF cS ,             (40) 

 

где S – площадь сечения обтекаемого тела по 

миделю (площадь проекции тела на плоскость, 

перпендикулярную векторам скорости набега-

ющего потока), м
2
; ρ – плотность смеси, кг/м

3
; ω 

– скорость потока смеси, м/с; с – коэффициент 

лобового сопротивления, который зависит от 

формы обтекаемого тела и числа Рейнольдса.  

Для сферических частиц в турбулентном ре-

жиме коэффициент с равен 0,44. 

Подъемная или сила Архимеда определяется 

уравнением 

 

                    

тв

ρ
ρ

A

m
F g ,             (41) 

  

где ρтв – плотность твердой частицы, кг/м
3
. 

Из уравнений (38) – (41) получим 

 

        
2

тв

тв

ω ρ ρω
1

ρ 2

d с
g S

dt m

 
   

 

. (42) 

 

Параболическое распределение скоростей 

при турбулентном движении в круглых трубах 
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наступает не у самого начала трубы, а на неко-

тором расстоянии lн от входного сечения, кото-

рое определяется по формуле [12]: 

 

                   
н  2,52 / λl D ,             (43) 

 

где lн – расстояние до параболического распре-

деления, м; D – диаметр канала, м; λ – коэффи-

циент Дарси. 

Для турбулентного движения определить ко-

эффициент Дарси можно по формуле Г. Бла-

зиуса  

 

                  0,25λ 0,3164 / Rе .             (44) 

 

Эпюру скоростей рассчитываем по формуле 

 

                0,9 λ

макс 0ω ω ( / )y r ,             (45) 

 

где – скорость в заданной точке, м/с;макс – 

максимальная скорость в центре потока, м/с; y – 

расстояние от точки, в которой рассчитывается 

скорость до стенки трубы, м; r0 – радиус колон-

ного реактора, м. 

Нормальный закон распределения для грану-

лометрического состава руды, угля и других ча-

стиц генерируется с использованием метода 

Неймана [8]. 

Перейдем к рассмотрению соударений ча-

стиц. В имитационной модели различают два 

типа ударений: упругие (для нерасплавленных 

частиц) и неупругие (для расплавленных ча-

стиц). Скорость объединенной частицы  для 

неупругого соударения 

 

                 1 1 2 2

1 2

ω ω
ω

m m

m m





;             (46) 

 

здесь m1, m2 – массы первой и второй частицы, 

кг; 
1ω , 

2ω  – векторы скоростей для первой и вто-

рой частицы, м/с. 

Для упругих ударов из закона сохранения 

импульса и энергии получим следующее: 

 

 

1 2 2
1 1 2

1 2 1 2

1 2 1
2 1 2

1 2 1 2

( ) 2
ω ω ω ;

( ) ( )

2 ( )
ω ω ω .

( ) ( )

m m m

m m m m

m m m

m m m m


 

 


 

 

 (47) 

 

Процессы, происходящие в верхней части ре-

актора [1, 3], определяют характер изменения 

состава конденсированных веществ и являются 

преимущественно восстановительными. 

Здесь возможны следующие основные реакции: 

 

     (FeO) + {CO} = {CO2} + [Fe];     (48.1) 

 

         (FeO) + Cтв = {CO} + [Fe];        (48.2) 

 

               {CO2} + Cтв = {CO}.          (48.3) 

 

На основе данных реакций были выбраны 

следующие механизмы взаимодействия частиц. 

В нижнюю часть колонного реактора с потоком 

газа подаются частицы железной руды заданно-

го гранулометрического состава согласно нор-

мальному закону распределения. Состав желез-

ной руды и газов, поступающих в реактор, взят в 

соответствии с термодинамическими и балансо-

выми расчетами [13]. Зависимость скорости рас-

творения частицы от радиуса взята из работ [1, 

14]. В реактор могут поступать твердые частицы 

углерода. При встрече двух частиц типа желез-

ная руда – железная руда, углерод – углерод и 

железная руда – углерод удары считаются упру-

гими. Как только частица железной руды рас-

плавилась более чем на 50 %, при встрече ча-

стиц железная руда – углерод удар считается 

неупругим. При встрече двух частиц типа шлак 

– шлак и железо – железо удары считаются не-

упругими. После того, как конкретные частицы 

железной руды расплавились, образуются две 

новые частицы железо и шлак, средний состав и 

плотность которых принимается в соответствии 

с расчетами баланса и термодинамики, а затем 

«разыгрываются» по нормальному закону рас-

пределения. 

На рис. 4 представлен фрагмент работы со-

зданной имитационной модели, а также графиче-

ское представление результатов моделирования. 

Алгоритм, разработанный для реализации 

этой модели [15], имеет развитую систему гра-

фического представления информации и интер-

активный интерфейс, что позволяет проводить 

большой объем статистических исследований, 

добиваясь приближения к генеральной совокуп-

ности. Наряду с отображением результатов дви-

жения и взаимодействия частиц выводится ин-

формация об общем количестве частиц в реак-

торе, количестве частиц железной руды, углеро-

да, шлака, железа, CO, CO2; средние массы за 

минуту железной руды, шлака и железа; графи-

ки массового содержания соответствующих ча-

стиц. Также предусмотрена возможность изуче-

ния влияния количества подаваемых частиц же-

лезной руды, углерода и других параметров на 

состав металла, шлака и газа. 

Тестирование показало работоспособность 

этого алгоритма и удовлетворительное совпаде-

ние конечных результатов имитационного моде- 
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Рис. 4. Интерфейс программы имитационного моделирования 

 

лирования с законом сохранения вещества. Со-

зданная имитационная модель является своеоб-

разной «виртуальной реальностью», то есть в 

определенной степени «заместителем объекта», 

позволяет наглядно изучать механизм процессов 

в гравитационном сепараторе при разном грану-

лометрическом составе, оценивать среднее вре-

мя пребывания частиц, определять средний рас-

ход частиц железа и шлака при различном за-

данном количестве частиц углерода и др. 

 

Алгоритм реализации имитационного мо-

делирования 

Разработан комплекс следующих взаимосвя-

занных алгоритмов: 

–  восстановления оксидов железа на основе 

закона сохранения вещества; 

– разделения продуктов на металл, шлак, газ; 

расчет энтальпии, энергии превращений частиц 

и энтропии; 

–  нахождения положения частицы по высоте 

колонного реактора; 

–  расплавления частиц рудных материалов с 

использованием технологии параллельного про-

граммирования CUDA, позволяющий ускорить 

быстродействие расчетов до 60 раз; 

–  материального баланса состава шлака; 

–  диффузионного перехода на границе шлак 

– металл; 

–  обезуглероживания частиц железа в слое 

шлака; 

–  формирования состава металла. 

На рис. 5 в качестве примера показаны функ-

ции основного модуля, дающие представление 

об объеме и содержании решаемых задач [16]. 

В рамках этого модуля и других, связанных с 

ним алгоритмов, предусматривается также ре-

шать задачи разделения продуктов на металл, 

шлак, газ и расчет энтальпии, энергии превра-

щений частиц и энтропии. 

Как было отмечено выше (уравнения (25) – 

(37)), Гиббс путем строгих математических вы-

водов показал аналогию между уравнениями, 

полученными из статистических ансамблей ча-

стиц и классическими уравнениями термодина-

мики, что открывает возможности для расчетов 

энергии и энтропии при имитационном модели-

ровании на уровне частиц. 

Обратимся к уравнению (37) и сравним его с 

уравнением (36), полученным Гиббсом на основе 

статистических ансамблей частиц. Как видно из 

сравнения, третий член уравнения (37) можно 

интерпретировать как эффект превращений ча-

стиц, из которых состоит вещество, в нашем слу-

чае это эффекты химических превращений в ча-

стицах при неупругих столкновениях (слипании). 

Назовем его энергией превращений ΔHпр. Если 

энтальпия всей системы будет рассчитываться из 

полного материального и теплового баланса, то 

из уравнения (37) можно вычислить приращение 

энтропии. Это позволит с помощью компьютер-

ных экспериментов находить технологический 

режим с минимальным производством энтропии. 

Более подробное содержание этих алгоритмов 

требует отдельного рассмотрения. 
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Основной модуль

Массив частиц v: Vector.<Balls>

Массив газовых частиц g: Vector.<Gas>

function MF (e:Event) – основная функция, которая выполняется 

30 раз в секунду

1) Упругое столкновение двух 

частиц 

function lastic_collision 

(i: int, _n1: int, _n2: int)

2) Неупругое столкновение двух 

частиц

function inelastic_collision 

(i: int, _n1: int, _n2: int)

3) Встреча газа и шлака

function slak_gas 

(i: int, _n1: int)

Функция, определяющая 

пересечение двух частиц

function Calc.Peresec 

(c1, c2): Boolean

1) Расчет плотности газа в слое 

2) Удаление частиц, достигших высоты шлакового канала

3) Проверка столкновений различных типов частиц

4) Расчет плотности смеси, окружающей частицу

5) Проверка доли расплавления более 50 %, проверка 

расплавления 100 %

6) Если частица железа попала в слой шлака

Функция удаления частицы

function del_Particle (идентификатор частицы, массив)

Если частицы встретились по 

2, 3 и 4 схемам, идет удаление 

из массива одной частицы

Функция добавления частицы

function add_Particle (идентификатор частицы, массив)

7) Расчет и отображение массового расхода частиц, 

графиков средних скоростей и плотностей, эпюр 

скоростей, средних массовых долей в колонном реакторе 

и др.

С дискретностью в две секунды в колонный реактор 

добавляются частицы железной руды и углерода

4) Встреча C и CO2

function с_gas 

(i: int, _n1: int)

 
 

Рис. 5. Функции основного модуля 

 

Результаты экспериментов на имитацион-

ной модели 

Приведем два характерных примера компью-

терных экспериментов. 

На рис. 6 представлен характер распределения 

содержания оксида железа по высоте колонного 

реактора в зависимости от крупности частиц же-

лезной руды. Эта зависимость имеет важное значе-

ние для управления соотношением окислительных 

и восстановительных реакций в нижней и верхней 

частях колонного реактора, а, в конечном счете – 

для управления содержанием углерода. 

На рис. 7 приведены зависимости прихода в 

копильник железа и углерода с частицами, восста-

новленными в верхней части колонного реактора, 

в зависимости от крупности частиц железной ру-

ды. В частицах меньших размеров содержание 

углерода меньше, что объясняется механизмом 

обезуглероживания на границе шлак – металл. 
 

Выводы 

Изложены основные идеи статистической 

механики Гиббса и возможности их использова-

ния при имитационном моделировании на 

уровне частиц.  

На примере модели колонного реактора 

струйно-эмульсионного процесса СЭР показаны 

возможности имитационного моделирования в 

зависимости от уровня частиц. Приведены два 

характерных примера модельных исследований. 
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