Please cite this article as:

Bozena Baran, Model btagdzenia losowego czasteczki w srodowisku niejednorodnym, Scientific Research of the Institute
of Mathematics and Computer Science, 2002, Volume 1, Issue 1, pages 15-18.

The website: http://www.amcm.pcz.pl/

Prace Naukowe Instytutu Matematyki i Informatyki Politechniki Czgstochowskiej

MODEL BLADZENIA LOSOWEGO CZASTECZKI
W SRODOWISKU NIEJEDNORODNYM
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Streszczenie. Przedstawiono jednowymiarowy model biadzenia losowego czasteczki w li-
niowym tancuchu, gdzie dlugosci skoku sa przypisane losowo do miejsc fancucha. Pierw-
sze dwa modele opisuja dyfuzje czasteczki z ograniczona dlugoscia skoku (o 1, 2 lub
3 wezly), trzeci model charakteryzuje bladzenie losowe czasteczki z nieograniczona dtu-
goscia skoku. Wyznaczony zostal efektywny wspétczynnik dyfuzji dla tancuchow z réz-
nymi konfiguracjami dtugosci skoku.

Wstep

Modelowanie zachowania si¢ ukladow dyskretnych, w tym granularnych, budzi
duze zainteresowanie z uwagi na istotnag obecnos¢ uktadéw w technice i przyro-
dzie. W szczegolnosci interesujace jest poznanie procesow dyfuzji w takich ukfa-
dach, jak niskowymiarowe dyskretne systemy filtrujace na bazie chemicznie
aktywnych granulatéow, stanowiacych lokalne centra wychwytu dla zanieczysz-
czen. W niniejszym opracowaniu zbadano przypadek dyfuzji w jednowymiarowym
niejednorodnym ukladzie. Niejednorodnos¢ jest zwigzana ze strukturalnie losowym
zasiegiem przemieszczania si¢ czastki w ukfadzie. Sytuacja taka ma miejsce w fil-
trach stochastycznych, kiedy wysycenie centrow wychwytu powoduje ich czasowa
nieaktywnos¢. Umozliwia to czastkom zanieczyszczenia na relatywnie glebsza
penetracje do czasu uaktywnienia si¢ centrow wychwytu.

1. Model bladzenia losowego z dlugoscig skoku o 1 lub 2 wezly

W przypadku tym rozwazamy bladzenie losowe jednej czasteczki w liniowym

tancuchu pokazanym na rysunku 1.
OO OSONOSOS
Rys. 1. Liniowy tancuch, gdzie dtugosci skoku 1 i 2 sa losowo przypisane do miejsc.
Strzalki wskazuja mozliwa drogg dyfundujacej czasteczki
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Do kazdego miejsca kratownicy i przypisana jest dlugos¢ skoku /;, ktora moze
przybiera¢ dwie wartosci: 1 lub 2 z prawdopodobienistwem odpowiednio p; i ps,
gdzie p; + p, = 1. Przyjmujemy, ze miejsce i nazywamy ,,1 miejscem”, gdy /;, = 1,
oraz ,2 miejscem”, gdy /; = 2. Jezeli poruszajaca sie czasteczka zatrzyma si¢
w ,,1 miejscu”, to moze ona w nastgpnym kroku przemiesci¢ si¢ do jednego
z dwoch sasiednich weztéw. Natomiast jezeli zatrzyma si¢ w ,,2 miejscu”, wtedy
w nastepnym kroku przesuwa si¢ o dwa wezly. Rozwazamy dyskretny czas krokow
ze srednim czasem postoju £. Ruch czasteczki jest symetryczny, przemieszcza si¢
ona z prawdopodobienstwem 2 w lewa lub w prawa strong.

Prawdopodobienstwo P(f), gdy poruszajaca si¢ czasteczka jest w miejscu i
W czasie f, opisuje rekurencyjny zwigzek

Pt+1)= % [z = DPio(D) + 2 = l-)Pia() + 2 = L)Pina(0) + (liiz— DPio(D)] (1)

W przecietnym polu zblizania sie zastepujemy pojedyncze /; w roéwnaniu (1)
przez ich s$rednie wartosci <[> = p; + 2p, = 2 — p; oraz Srednie kwadraty
<I?>t=(4-3p)t.

Wtedy dla sredniego pola uzyskujemy wspodtczynnik dyfuzji

D:4—3pl
2

2. Model bladzenia losowego z dlugoscig skoku o 1, 2 lub 3 wezly

O
)
()
©

Rys. 2. Schemat btadzenia losowego czasteczki w liniowym lancuchu, z miejscami
charakteryzujacymi si¢ losowa dtugoscia skoku /; =1, 2, 3

W modelu tym rozwazamy btadzenie losowe czasteczki, ktéra przemieszcza si¢
o 1,2 lub 3 wezly w prawa lub w lewa strone. Miejsca liniowego lancucha i
charakteryzujg liczby /; = 1, 2, 3 z odpowiednimi prawdopodobiefistwami p;,

D2, P3-
Wartosci py, p,, ps spetniaja warunek normalizacji

ptptpy=1

Podobnie jak w pierwszym modelu ruch czgsteczki jest symetryczny z dyskret-
nym czasem krokow .
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Prawdopodobienstwo P(f), gdy poruszajaca si¢ czasteczka jest w miejscu i
W czasie /, opisuje rekurencyjny zwigzek

Ft+1) :%[%(Zi—.% =25 =DE () +C =1L )0, =DE () +

+%(1,_1 30, —2>B_l<r)+%(1,+l N -DPLO+ Q)

+ Gl ) —1)P,+2(t>+%<1,+3 ~2),5 ~ 1P (0)]

Po zastgpieniu pojedynczych wartosci /; przez wartos¢ przecietna, a nastepnie
tworzac jej Srednie kwadraty, uzyskujemy wspotezynnik dyfuzji
D= 9- 8pl — 5p2
2

3. Model bladzenia losowego z nieograniczong dlugoscia skoku

W przypadku tym rozwazamy bladzenie losowe czasteczki z mozliwoscia sko-
ku o dowolng liczbe weztéw w prawa lub w lewa strone. Kazde miejsce tancucha i
charakteryzuje losowa dlugos¢ skoku /; z odpowiednim prawdopodobienstwem p;

l;=12,...n,..

Lz,...,i,... gdzie Zp,:l

1
Pimg ey =

Prawdopodobienstwo P,(f), kiedy poruszajaca si¢ czasteczka jest w miejscu i
w czasie £, wyraza rekurencyjny zwigzek

R(f +1)= %Z[E:j (t)(oj(l,,j)'i‘ R+J(t)¢)f(ll+f )]
=1

Ostatecznie dla sredniego pola dyfuzji uzyskujemy wspétczynnik

Wartosci efektywne wspolczynnika dyfuzji zostaty obliczone w przyblizeniu
pola $redniego. Sg wigc uwarunkowane zatozeniem o jednorodnym rozkladzie
charakterystycznych cech wezlow. W rzeczywistych uktadach wystepuja odstep-
stwa od jednorodnego rozktadu roznych czastek. Badanie takich ukladéw wymaga
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eksperymentow numerycznych, umozliwiajacych porownanie wspdlczynnikow
efektywnej dyfuzji obliczanych na drodze teoretycznej z tymi obliczonymi dla
skonczonych uktadéw weztéw z niejednorodnymi rozktadami dlugosci skokow.
Obliczenia takie sa przedmiotem dalszej pracy.
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Rys. 3. Bladzenie losowe czasteczki w liniowym tancuchu z miejscami charakteryzujacymi si¢
losowa diugoscia skoku /; =1, 2
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