Исследовательский компьютерный проект
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Введение
Известно, что конденсированное состояние вещества может существовать не только в форме плотной сплошной среды, но и в виде сильно разрыхленных пористых структур. Такого рода структуры образуются, как правило, в результате конденсации в сложных неравновесных условиях, например при слипании движущихся по определенному закону твердых частиц или в результате взаимодействия дислокаций при пластической деформации металлов. Подобного рода структуры получили название фрактальных агрегатов. Они в большинстве своем являются неупорядоченными, сложными для исследования, и их макроскопические свойства практически не изучены.
Интуитивно геометрические модели различных природных объектов традиционно строились на основе сравнительно простых геометрических фигур: прямых, окружностей, сфер, многогранников. Однако очевидно, что этот классический набор, вполне достаточный для описания структуры плотных кристаллических и аморфных твердых тел, недостаточен при рассмотрении рыхлых пористых структур. Поэтому в последние 15-20 лет для описания сложных объектов и систем самых различных размеров ученые все чаще используют новые геометрические представления.
Первым, кто ввел такие представления, пригодные для описания сложных структур, был Б.Мандельброт. По его определению, фракталом (от англ. fraction — доля или от лат. fractus — ломаный, разбитый) называется структура, состоящая из частей, подобных целому. Фракталы окружают нас повсюду: это очертания гор, извилины берегов морей и озер, контуры снежинок и хлопьев сажи, очертания облаков, пламя костра, контуры дерева, сосудистая система человека.
Фрактальный агрегат каждого вещества формируется при определенных физических условиях, которые до конца не поняты. Тем не менее то, что уже известно, дает возможность использовать законы образования фрактальных агрегатов для создания материалов с необычными физическими свойствами. 
Так, можно создавать материалы, способные поглощать электромагнитное излучение в достаточно широком диапазоне длин волн, новые красители, жидкокристаллические системы, наноструктуры, твердые вещества с пористостью до 99% и др.

В качестве примера можно привести образование фрактальных агрегатов кобальта. Малые частицы кобальта получали при испарении металла в атмосфере аргона при давлении 0,25-10 торр. Испарение металла осуществлялось с помощью нагретой вольфрамовой спирали. Конденсат металлических частиц в виде фрактальных образований собирался на медной сетке, покрытой углеродом. Средняя толщина металлического осадка составляла 10—200 мкм, причем относительный объем частиц кобальта в этом слое был в пределах 10-2 —10-4, то есть осадок имел пористую структуру и основной объем занимали поры. Средний радиус частиц в этих образованиях увеличивался с ростом давления аргона. 
1. Метод получения стохастических фракталов
В 1981 году Т.Виттен и Л.Сандер предложили простую модель диффузионной агрегации частиц. В рамках этой модели фрактальная структура из частиц формируется следующим образом. Пусть ограниченное двумерное пространство разделено на множество квадратных ячеек. В одну из ячеек помещается частица (или в группу ячеек помещается группа частиц), которая служит зародышем фрактальной структуры. В математическом смысле это точка, в физическом — атом, молекула или кластер, состоящий из 102-104 атомов. Затем в случайно выбранную ячейку помещается другая частица, которая начинает двигаться по клеткам также случайным образом. Если частица при своем движении достигла границы пространства, то она отражается от нее (зеркальные граничные условия) и продолжает движение до тех пор, пока не окажется в соседстве с первой частицей. Тогда она останавливается и закрепляется в данной ячейке, а в пространство запускается следующая частица. Кроме способа отражения от границы возможно рассмотрение процесса путем применения так называемых периодических граничных условий. При этом, при выходе частицы за границу области, она появляется с противоположной стороны. Этот прием позволяет моделировать квазибесконечную решетку. 

После многократного повторения описанного процесса образуется структура, показанная на рис. 1 (взят из [4]), где каждая частица после соответствующего блуждания нашла своего соседа. Такая ветвистая структура, состоящая из частичек, получила название фрактального агрегата. Модель блестяще подтверждается многочисленными экспериментами. 
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Рис. 1. Фрактальный агрегат, полученный в результате компьютерного моделирования диффузии частиц (модель Виттена-Сандера).

2. Особенности компьютерной модели построения стохастических фракталов и результаты моделирования
1. Модель реализована средствами системы программирования Delphi. 
2. Программа разработана для разрешающей способности экрана 1024х768.

3. Область образования фрактального агрегата (решетка узлов) представлена двумерным массивом (NxN). Если элемент массива равен единице, значит соответствующий узел решетки занят, если – нулю - свободен. 
4. Для выработки позиции начального появления частиц и для реализации их движения до присоединения используется генератор случайных чисел. 

5. Управление программой производится с помощью кнопок и пунктов главного и контекстного меню. Предельный процент зарастания может быть задан с помощью соответствующего поля. 

6. Имеется возможность загружать зародыши из файлов, производить их комбинирование, задавать их с помощью «мыши», сохранять любую конфигурацию для использования ее в качестве зародыша. 

В результате работы программы могут быть получены фрактальные агрегаты, представленные на рис.2-5.
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Заключение
Программа позволяет производить моделирование роста фрактальных агрегатов из различных начальных конфигураций зародышей. Дальнейшая ее разработка позволит проводить не только качественный, но и количественный анализ моделируемых объектов (расчет статистических характеристик моделей). Представляет интерес и исследование самих условий и предположений, лежащих в основе построения моделей. Так, например, в случае зеркальных граничных условий и несимметричного расположения зародыша в виде горизонтальной (вертикальной) цепочки рост с разных сторон от зародыша не одинаков. По-видимому, число атомов, закрепившихся по разные стороны от начального зародыша пропорционально площади. В случае периодических граничных условий такого эффекта не наблюдается, т. к. частицы движутся, имея возможность менять области. 
Изучение фракталов и твердотельных фрактальных структур только начинается. К первоочередным проблемам и задачам, которые необходимо решить прежде всего, относится разработка методов получения веществ с управляемой фрактальной структурой. Ожидается создание материалов с необычными волновыми свойствами, плотностью, пористостью, адгезией, диффузией, термически устойчивых фрактальных структур и т. д.
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Рис. 4. Фрактальный агрегат, полученный из начального зародыша в виде цепочки атомов, расположенной по диагонали.








Рис.2. Фрактальный агрегат, полученный из начального зародыша в виде одного атома в центре ячейки. 











Рис. 5. Фрактальный агрегат, полученный из начального зародыша в виде кольца некоторой толщины.
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Рис.3. Фрактальный агрегат, полученный из начального зародыша в виде цепочки атомов, расположенной поперек ячейки.
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