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КЛЕТОЧНО-АВТОМАТНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ КИНЕТИКИ СОРБЦИИ ГАЗА  

В КОНЕЧНОМ ОБЪЕМЕ УГЛЯ 

Немцев А.Ю., д.т.н. Калашников С.Н. 

Сибирский государственный индустриальный университет, г. Новокузнецк, Россия 

 
Аннотация. Работа посвящена клеточно-автоматному моделированию на основе класса клеточных 

автоматов с окрестностью Марголуса. Выполнено моделирование процесса сорбции газа частицей угля. Для 

организации подобного рода эволюционного процесса метод клеточно-автоматного моделирования был до-

полнен методом Монте-Карло для реализации краевых условий на границе «твердое тело − газ». 

 

Ключевые слова: клеточный автомат, окрестность Марголуса, моделирование, кинетика газовыдиле-

ния, газоугольная смесь, метод Монте-Карло. 

 

При численном решении уравнений в частных производных, описывающих диффузионные 

процессы, часто используются разностные схемы. Теория сходимости разностных схем показыва-

ет, в какой мере последние отражают свойства исходных дифференциальных уравнений [1]. 

В связи с появлением компьютеров с высокой степенью параллельности, для моделирова-

ния диффузионных процессов широко используются КА, при помощи которых были решены не-

которые проблемы газодинамики [2]. 

Клеточный автомат (КА) может мыслиться как стилизованный мир, в котором простран-

ство представлено равномерной сеткой, а каждая клетка кодируется конечным числом битов, вре-

мя дискретно [3]. Законы перехода состояний клетки, определяют состояние каждой клетки на те-

кущий шаге по ее состоянию и состоянию ее соседей на предыдущем шаге по времени. Соседние 

клетки образуют ее окрестность [4]. 

Иногда при решении довольно простых дифференциальных уравнений возникают пробле-

мы, связанные со сложными граничными условиями. Например, при решении параболического 

уравнения, описывающего диффузию в области со сложной границей (например, в пористой сре-

де) возникают серьезные трудности. 

Рассмотрим модель кинетики сорбции газа частицей угля. Изотерма сорбции описывается 

уравнением Ленгмюра. Частица, представляющая собой конечный объем угля с порами, содержа-

щая сорбированный газ, характеризуется равномерным распределением микропор по объему. Пе-

ренос газа внутри частицы осуществляется диффузией по закону Фика. 

Математическая постановка соответствующей двумерной задачи [5]: 
𝜕𝐶

𝜕𝑡
 =  𝐷 ( 

𝜕2𝐶

𝜕𝑥2
  +  

𝜕2𝐶

𝜕𝑦2
  ),                                                          (1) 

𝐶(𝑥, 𝑦, 𝑡0) = 𝐶0(𝑥, 𝑦),                                                               (2) 

𝐶(𝑥, 𝑦, 𝑡) =
𝑎𝑏𝑃(𝑡)

1+𝑎𝑃(𝑡)
, (𝑥, 𝑦) ∈ Г,                                                (3) 

где 𝐶 − концентрация сорбированного газа; 𝐷 − коэффициент диффузии; 𝑃 − давление газа; 𝐶0 − 

начальное значение концентрации; 𝑎, 𝑏 − коэффициенты уравнения Ленгмюра; Г − поверхность 

частицы. 

Будем исходить из того, что диффузия газа в твердом пористом теле эквивалентна самодиф-

фузии. Рассмотрим движение отдельной молекулы газа. Столкновение этой молекулы с другими 

молекулами приводит к тому, что ее движение имеет стохастический характер. Заменим реальную 

молекулу молекулой «решеточного газа», которая движется скачками единичной длины в дис-

кретные моменты времени по бесконечной решетке с квадратными ячейками. В каждый момент 

времени все четыре направления движения для частицы равновероятны. Такая модель движения 

частицы является случайным блужданием [6]. 
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Случайного блуждания хорошо описывает диффузию [7]. Распределение вероятностей для 

модели случайного блуждания сводится к распределению для континуального движения реальной 

молекулы. Соответствующий результат получен аналитически [6-8], что было продемонстрирован 

для двумерного КА [4]. Такое двумерное случайное блуждание очень эффективно реализуется в 

виде КА с окрестностью Марголуса. 

В рассмотренном ранее КА правила эволюции формулировались в терминах локального 

взаимодействия с использованием окрестности фон Неймана или Мура. Определим другой класс 

КА − КА с окрестностью Марголуса [4]: 

− массив клеток разбит на множество конечных частей − блоков: 

− задается правило для блока, правило применяется ко всем блокам, блоки не пересекаются; 

− разбиение на блоки меняется от шага к шагу так, чтобы обеспечивалась пересечение бло-

ков, на соседних шагах. 

Используя схему разбиения: массив клеток разбиваем на блоки размером 2x2 − на четных и 

нечетных шагах по времени производятся два разных разбиения на блоки (рис. 1) − четная решет-

ка сдвинута по отношению к нечетной на одну клетку по вертикали и горизонтали. КА с окрестно-

стью Марголуса может быть преобразован в обычный КА. В зависимости от того, какая решетка 

используется, клетка с черным кругом, будет иметь окрестностью либо четный, либо нечетный 

блок. 

а 

 

б 

 
жирные линии − четная решентка; тонкие линии − нечетная решетка 

Рис. 1. Блоки 2x2 окрестности Марголуса: а − четный блок; б − нечетный блок 

 

Существенной частью поставленной с самого начала задачи (1), (2), (3) является реализация 

граничных условий (2) и (3), которая для клеточного автомата может быть осуществлена, исходя 

из решеточной модели адсорбции [9], где сложное адсорбционное поле поверхности заменяется на 

дискретную. 

Суть решеточной модели адсорбции состоит в следующем. Имеется решетка из конечного 

числа центров, причем все центры одинаковы. Каждый центр может находиться в двух состояни-

ях: l) центр свободен; 2) центр занят молекулой адсорбата. Число адсорбированных молекул соот-

ветствует числу занятых центров. Если не учитывать взаимодействия между занятыми центрами, 

то при математическом описании модели получается уравнение Ленгмюра [9]. 

Уравнение Ленгмюра в его «решеточном» виде определяет число занятых адсорбционных 

центров как функцию давления газа. Этим уравнением можно пользоваться как критерием дис-

кретного сорбционного равновесия при задании граничных условий вида (2), (3) для КА. 

С учетом изложенного клеточный автомат для исследования кинетики газовыделения можно 

определить следующим образом. На клеточной плоскости выделяется два сорта клеток: клетки 

«твердое тело» (частица угля) и клетки «свободный газ». Клетки могут находиться в одном из 

двух состояний: «заполнено молекулой газа» и «пусто». 

Клетки свободного газа будем считать находящимися в неопределенном состоянии: каждая 

из них содержит молекулу газа с некоторой вероятностью. Эта вероятность общая для всего мас-

сива клеток типа «свободный газ» и является аналогом давления свободного газа. 

Обновление состояния клеток «твердое тело» осуществляется в соответствии с правилом 

для окрестности Марголуса. 

На границе «твердое тело — газ» при разбиении на блоки в один блок попадают клетки обе-

их фаз. При повороте такого блока молекула газа имеют возможность покинуть «твердое тело». 

Неопределенное содержимое клетки свободного газа оказывается на границе «твердое тело — 

газ». Необходимо соотнести их таким образом, чтобы относительное число граничных клеток об-

ласти сорбента, занятых молекулами, было равно отношению числа адсорбированных молекул к 

общему числу центров решетки, что обеспечит выполнение граничных условий (2), (3). Молекула 
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газа, покинувшая «твердое тело», поглощается. Вероятность наличия молекулы в клетке, «внед-

рившейся» в «твердое тело», равна единице. Этот механизм может быть реализован с помощью 

метода Монте-Карло, суть метода заключается в следующем: процесс описывается математиче-

ской моделью с использованием генератора случайных величин. 

Клеточно-автоматная диффузия. Ряд наиболее известных КА-моделей диффузии описан в 

[10]. Строгое доказательство соответствия КА-представления диффузии дифференциальному 

уравнению Лапласа дано в [11] для КА с окрестностью Марголуса. Там же впервые получена ве-

личина коэффициента диффузии 𝐷 = 𝜏𝑑/ℎ2 для этой КА-модели, который в двумерном случае 

𝐷2𝐷 = 3/2. Далее эта модель будет описана и использована для решения. 

2D-модель КА с окрестностью Марголуса двумерной диффузии (1) с краевыми условиями 

(2), (3) — КА с множеством имен М = {(𝑖, 𝑗): 𝑖 =  0,1, . . . , 𝑔;   𝑗 = 0,1, . . . , 𝑙} и с шаблоном сосед-

ства 𝑇{𝑖, 𝑗)  =  {(𝑖, 𝑗), (𝑖 + 1, 𝑗), (𝑖 + 1, 𝑗 + 1), (𝑖, 𝑗 + 1)}. Функция 𝑣(𝑖, 𝑗) может рассматриваться как 

булев клеточный массив 𝛺𝐵  =  {(𝑣𝑚,𝑚)}, в котором клетка - это пара символов (𝑣𝑚,𝑚), где 𝑣𝑚 —

- переменная состояний, а 𝑚 ∈ 𝑀- имя клетки из множества имен М, обозначенных парой коор-

динат (𝑖, 𝑗) в случае 2D-декартова пространства, а в общем случае - одним символом 𝑚. Область 

значений переменных состояний 𝑣𝑚 ∈ 𝐵, где 𝐵 = {0,1} — алфавит состояний. 

Правила перехода из состояния в состояние вероятностные для «твердого тела» без гранич-

ных условий (3) имеющие следующий вид: 

              {(𝑣0, (𝑖, 𝑗)), (𝑣1, (𝑖 + 1, 𝑗 )), (𝑣2, (𝑖 + 1, 𝑗 + 1)), (𝑣3, (𝑖, 𝑗 + 1))}  =  

= {
{(𝑣1, (𝑖, 𝑗)), (𝑣2, (𝑖 + 1, 𝑗 )), (𝑣3, (𝑖 + 1, 𝑗 + 1)), (𝑣0, (𝑖, 𝑗 + 1))}, если 𝑟𝑎𝑛𝑑 < 𝑝𝑆,

{(𝑣3, (𝑖, 𝑗)), (𝑣0, (𝑖 + 1, 𝑗 )), (𝑣1, (𝑖 + 1, 𝑗 + 1)), (𝑣2, (𝑖, 𝑗 + 1))}, если 𝑟𝑎𝑛𝑑 ≥ 𝑝𝑆,
    (4) 

где 𝑟𝑎𝑛𝑑 − случайное число в интервале (О, 1); 𝑝𝑆 ≤  ½ − вероятность взаимодействия клетки 

(𝑣0, (𝑖, 𝑗)) с клетками соседями для «твердого тела». При 𝑝𝑆  =  1/2 коэффициент диффузии 𝐷 =
3/2.  

Режим работы КА синхронный двухтактный. На первом такте подстановка (4) выполняется 

всеми клетками, у которых имена удовлетворяют условию: 𝑖 +  𝑗 — четное число. На втором так-

те ту же подстановку выполняют клетки, у которых 𝑖 +  𝑗 — нечетное число. Изменяя величину 

вероятности 𝑝, можно моделировать процесс диффузии с коэффициентом в широком диапазоне 

[12] т.е. при уменьшении 𝑝 коэффициент 𝐷 пропорционально уменьшается. 

Правила перехода из состояния в состояние вероятностные для «свободного газа»: 

𝑣𝑚 = {
1, если 𝑟𝑎𝑛𝑑 < 𝑝𝐺 ,
0, если 𝑟𝑎𝑛𝑑 ≥ 𝑝𝐺 ,

                                                    (5) 

где 𝑝𝐺 ≤  ½ − вероятность наполненности клетки молекулой газа (𝑣0, (𝑖, 𝑗)) для всего массива 

«свободного газа». Чем больше 𝑝𝐺  тем больше давление «свободного газа». 

Краевое условие (2) выполняются для границы «твердое тело − газ» следующим образом. 

Если в соседстве с клеткой «твердого тела » имеется хотя бы одна клетка «свободного газа», про-

исходит проверка того что эта клетка содержала молекулу газа и одновременно с этим взаимодей-

ствовала с клеткой «свободного газа», если проверка успешна, то проводится проверка наполнен-

ности остальных клеток «твердого тела» молекулой газа, если они заполнены, то все клетки «твер-

дого тела» будут заполнены, если нет, то между ними случайно выбирается одна из пустых кле-

ток, и она заполняется молекулой газа, что является применением метода Монте-Карло т.е. при-

менения генератора случайных чисел. 

Численный эксперимент строится следующим образом. Задается начальное состояние си-

стемы (КА) (2), затем выполняется алгоритм (4), (5) и алгоритм для краевого условия (3), возни-

кающего на границе «твердое тело — газ». 

На рис. 2 показаны состояния эволюции процесса сорбции газа частицей угля с 4 микропо-

рами. Использована 2D-модель КА с окрестностью Марголуса. Размеры массива 16x16 клеток, 

четыре массива со «свободным газом» 4х4. На границах «твердое тело — газ» применялось усло-

вие (3). Клетки с толстыми черными границами «твердое тело», клетки с тонкими границами 

«твердое тело — газ», клетки с бледно серыми границами «свободный газ». Серые клетки – нали-

чие молекулы газа (заполненные), белые клетки – отсутствие молекулы газа (пустые). 

Соответствующий алгоритм решения уравнения (1) применим для исследования других фи-

зических процессов, тепло- и электропроводности, магнитных и электромагнитных потоков и др. 

В таких компьютерных экспериментах наблюдается самоорганизация материи [13]. Самооргани-

зация вытекает из локальных взаимодействий, правило которых задаются, а структура возникает 

сама. 



ПРОМЫШЛЕННАЯ И ЭКОЛОГИЧЕСКАЯ БЕЗОПАСНОСТЬ ГОРНЫХ ПРЕДПРИЯТИЙ 

_____________________________________________________________________________________________ 

371 

а 

 

б 

 
Рис. 2. Клеточно-автоматное моделирование сорбции газа частицей угля: а) начальное состояние; 

б) сотый шаг 

 

Таким образом, результаты проведенных численных экспериментов показали, что клеточ-

ные автоматы обладают рядом возможностей с точки зрения качественного моделирования газо-

динамических процессов. Разработанная методология компьютерного моделирования эволюции 

состояний газоугольного раствора предусматривает использование КА как инструмента для ис-

следования. Методология заключается в создании алгоритма, и его компьютерной реализации для 

исследования эволюции КА, выявления его свойств и анализа свойств газоугольного раствора. 

Вывод. Предлагаемый концептуально КА предназначен для моделирования активных сред, 

отличается от известных КА тем, что клетка имеет одно для всех, фиксированное конкретной эво-

люции число состояний, для определения которых на каждом шаге решается краевая задача диф-

фузии, а набор правил определяет состояние каждой клетки на текущем шаге по состоянию ее и ее 

соседей на предыдущем шаге по времени. 
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Аннотация. В работе представлено исследование процесса превращения углеводородов на примере 

реакции алкилирования бензола этиленом. Построена математическая модель исследуемого процесса в виде 


