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Существующие вычислительные алгоритмы для численного моделирования малоэффективны при интегрировании уравнений критической динамики по времени. Например, при интегрировании уравнения Кана-Хилларда методом Эйлера возникает неустойчивость при выборе величины шага по времени больше величины шага по пространственной решетке. Неустойчивость приводит к фиксации шага по времени, что существенно ограничивает возможности моделирования, поскольку увеличение размеров структурной неоднородности делает моделирование с постоянным шагом по времени избыточно точным и ресурсозатратным. Для решения проблемы требуется алгоритм, который  позволял бы определять величину шага исходя из требований точности, а не ограничений по устойчивости. В этом направлении был достигнут прогресс на основе градиенто-устойчивых методов[1,2].
Целью работы является численное моделирование модифицированного уравнения Кана-Хилларда для модельного потенциала на основе градиенто-устойчивых методов.

Система предполагается изотермической, динамика процессов релаксации определяется свободной энергией, которая представляется в виде суммы от двух вкладов: свободная энергия однородной системы [image: image2.png]f(o)



 и вклад от пространственной неоднородности, выражаемой градиентными членами[3]:
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Модифицированное уравнение Кана-Хилларда  соответствующее данной свободной энергии имеет вид:
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В качестве модельного примера рассматривается свободная энергия, соответствующая потенциалу “двойной стенки”:[image: image8.png]
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Условия градиентной устойчивости модифицированного уравнения определяются из теоремы Эйра[4].

Для решения модифицированного уравнения Кана-Хилларда применяется метод пятиточечной прогонки. Результат численного моделирования  изменения концентрации компонент бинарного раствора с течением времени  представлен на рисунке 1. Из анализа  полученных результатов можно сделать вывод о эффективности градиенто-устойчивых методов. Исходя из этого, можно говорить о дальнейшем применении данных методов для численного решения уравнения Кана-Хилларда для более сложных систем.
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Рисунок 1 – Изменение распределения концентрации компонент бинарного раствора с течением времени  (время безразмерно): 
Литература
1. Eyre D.J. An unconditiobally stable one-step scheme for gradient systems: Preprint. http://www.math.utah.edu/~eyre/reseach/methods/stable.ps

2. Eyre D.J. Unconditionally gradient stable time step marching the Cahn-Hilliard equation//Comput. and Math. Models of Microstructural Evolution. Warrendale, PA:Material Res. 1998.P. 39-60.
3. П. К. Галенко, В. Г. Лебедев, А. А. Сысоева. Градиентная устойчивость численных алгоритмов в локально-неравновесных задачах критической динамики. Журнал вычислительной математики и математической физики, 

2011,-17с. 
4. Eyre D. J. Unconditionally gradient stable time step marching the Cahn-Hilard equation//Comput. and Math. Modelsof Microstructural Evolution. Warrendale, PA: Materials Res. 1998. P. 39-46.
t=0





t=10





t=500








_1665083763.unknown

_1665083765.unknown

_1665083766.unknown

_1665083764.unknown

_1665083762.unknown

