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Modifications of statistical algorithms applied for solution of the Smoluchowski
equation are considered. Efficiency of estimations for the total monomer and dimer
quantity in an ensemble is studied. The estimate is obtained using the value modeling
of the free path, interaction pair number, and their combinations for various value
functions.ÂâåäåíèåÂ íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàññìàòðèâàþòñÿ �öåííîñòíûå� âåñîâûå ìîäè�èêàöèè ñòàòèñòè÷å-ñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Ñìîëóõîâñêîãî â ïðîñòðàí-ñòâåííî-îäíîðîäíîì ñëó÷àå.Óðàâíåíèå Ñìîëóõîâñêîãî îïèñûâàåò øèðîêèé êëàññ ïðîöåññîâ êîàãóëÿöèè. Ìû áó-äåì ðàññìàòðèâàòü ñëó÷àé ïàðíîãî ñëèïàíèÿ ÷àñòèö. Äàííîå óðàâíåíèå â ïðîñòðàí-ñòâåííî-îäíîðîäíîì ñëó÷àå èìååò âèä

∂nl (t)

∂t
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1

2

∑

i+j=l

Kijni (t) nj (t) −
∑

i≥1

Kilni (t) nl (t), nl(0) = n
(0)
l , l ≥ 0,ãäå nl(t) � ÷àñòîòà (÷èñëîâàÿ ïëîòíîñòü) ÷àñòèö ðàçìåðà l â ìîìåíò âðåìåíè t, ïðè÷åìðàçìåð ÷àñòèöû l ïðèíèìàåò íàòóðàëüíûå çíà÷åíèÿ; Kij � êîý��èöèåíòû êîàãóëÿöèè(ïðåäïîëàãàþòñÿ çàäàííûìè). Ïîä ÷èñëåííûì ðåøåíèåì óðàâíåíèÿ ïîíèìàåòñÿ íàõîæ-äåíèå ëèíåéíûõ �óíêöèîíàëîâ îò �óíêöèè nl(t).�åøåíèå êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ ìîæíî îöåíèâàòü ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ ìàð-êîâñêîãî ïðîöåññà ýâîëþöèè N-÷àñòè÷íîãî àíñàìáëÿ. Ââåäåíèå íîìåðà âçàèìîäåéñòâó-þùåé ïàðû â ÷èñëî êîîðäèíàò �àçîâîãî ïðîñòðàíñòâà ïîçâîëèëî â [1℄ ñ�îðìóëèðîâàòüíîâîå èíòåãðàëüíîå óðàâíåíèå, óäîáíîå äëÿ ïîñòðîåíèÿ ñòàíäàðòíûõ âåñîâûõ ìîäè�è-êàöèé ñòàòèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ðàññìàòðèâàåìîé ìíîãî÷àñòè÷íîé ñèñòåìû, òàêêàê åãî ÿäðî ñîäåðæèò ñèíãóëÿðíîñòè ëèøü â âèäå ñîìíîæèòåëåé:
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F (Z, t) =

t∫

0

∫

Z

F (Z ′, t′) K (Z ′, t′ → Z, t) dZ ′dt′ + F0 (Z)δ(t), (1)ãäå Z = (X, π), X = (N, l1, · · · , lN), N ≤ N0, li ∈ 1, N0 � ðàçìåð i-é ÷àñòèöû; dZ =
dXdµ0 (π), ïðè÷åì èíòåãðèðîâàíèå ïî ìåðå µ0 îçíà÷àåò ñóììèðîâàíèå ïî âñåì ðàçëè÷-íûì íîìåðàì ïàð π = (i, j). ßäðî óðàâíåíèÿ (1) èìååò âèä [2℄

K(Z ′, t′ → Z, t) = r(t′ → t|X ′)
a(π)

A(X ′)
k(li, lj → l).Çäåñü èñïîëüçîâàíû ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ: r(t′ → t|X ′) = A(X ′) exp{−(t−t′)A(X ′)}, �pdf äëèíû �ñâîáîäíîãî ïðîáåãà� àíñàìáëÿ; A (X) =

N−1∑
i=1

N∑
j=i+1

a (N, li, lj), N = N ′ − 1,
a (π) ≡ a (N, li, lj) =





∞∑
l=1

k (li, lj → l) , åñëè N ≥ 2,

0, åñëè èíà÷å,ïðè÷åì a(π)/A(X) � âåðîÿòíîñòü âûáîðà çíà÷åíèÿ π; k(li, lj → l) = N−1
0 Kijδli+lj îïðåäå-ëÿåò ïðåîáðàçîâàíèå àíñàìáëÿ ïðè âçàèìîäåéñòâèè ïàðû ñ íîìåðîì π = (i, j), â ðåçóëü-òàòå êîòîðîãî ïðîèñõîäèò çàìåíà âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö íà îäíó ÷àñòèöó ðàçìåðà

li + lj .Îáû÷íî ïðè ðåøåíèè óðàâíåíèÿ âû÷èñëÿþò �óíêöèîíàëû JH(t) = (Φ, H) îò ïîòîêà�÷àñòèö� Φ(X, t) â çàäàííûå ìîìåíòû âðåìåíè. Â [1℄ ïîëó÷åíî ðàâåíñòâî
JH (t) =

t∫

0

∫

Z

H̃(X, t − t′)F (Z, t′)dZdt′ = (F, H̃),ãäå H(X) ∈ L∞, H̃(X, t) = H(X) exp{−A(X)t}.�àññìîòðèì öåïü Ìàðêîâà (Zn, tn), n ∈ 0, 1, . . . , ñ íîðìèðîâàííîé ïëîòíîñòüþ ïåðå-õîäà
P (Z ′, t′ → Z, t) = p(t′ → t|X ′)P1(π|X

′)P2(X
′ → X|π)è íîðìèðîâàííîé ïëîòíîñòüþ íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ P0(Z, t) = P0(Z)δ(t). Ñëó÷àéíûåâåñà ââîäÿòñÿ ïî �îðìóëàì

Q0 = F0(Z0)/P0(Z0), Qn = Qn−1Q(Zn−1, tn−1; Zn, tn),

Q(Zn−1, tn−1; Zn, tn) = K(Z ′, t′ → Z, t)/P (Z ′, t′ → Z, t).Äëÿ îöåíêè �óíêöèîíàëà JH(T ) ìîæíî èñïîëüçîâàòü âåñîâîé âàðèàíò îöåíêè �ïî ñòîëê-íîâåíèÿì� (â íà÷àëå ïðîáåãîâ):
ξ =

ν∑

i=0

QnH̃(Xn, T − tn), ν = max{n : tn < T, n = 0, 1, . . . , N0 − 1},ãäå T � ìîìåíò âðåìåíè, â êîòîðûé îöåíèâàåòñÿ ðàññìàòðèâàåìûé �óíêöèîíàë.



70 Ì.À. Êîðîò÷åíêîÌîäåëèðîâàíèå öåïè (Zn, tn) è âû÷èñëåíèå çíà÷åíèÿ ξ ïðîèñõîäèò ïî ñëåäóþùåéñõåìå.1. Äëÿ t0 = 0 ìîäåëèðóåòñÿ íà÷àëüíîå ñîñòîÿíèå Z0 ñîîòâåòñòâåííî ïëîòíîñòè P0(Z)è âû÷èñëÿåòñÿ Q0.2. Ñîãëàñíî ïëîòíîñòè P (Zn−1, tn−1 → Zn, tn) âûáèðàåòñÿ tn è ìîäåëèðóåòñÿ Zn, ïðè-÷åì âåñ ïðåîáðàçóåòñÿ ïîñëå êàæäîãî ýëåìåíòàðíîãî ïåðåõîäà.3. Åñëè tn < T , òî âû÷èñëÿåòñÿ ñëàãàåìîå QnH̃(Xn, T − tn), èíà÷å öåïü îáðûâàåòñÿ.1. Öåííîñòíîå ìîäåëèðîâàíèå äëÿ óðàâíåíèÿ ÑìîëóõîâñêîãîÑîãëàñíî îïðåäåëåíèþ [3℄, �óíêöèåé öåííîñòè ϕ∗(X, t) íàçûâàåòñÿ çíà÷åíèå �óíêöèî-íàëà JH äëÿ èñòî÷íèêà ñ ïëîòíîñòüþ δ(X ′ − X)δ(t′ − t), ò. å.
ϕ∗(X, t) = Eξ(X,t), ãäå ξ(X,t) = H̃(X, T − t) +

ν

Σ
n=1

QnH̃(Xn, T − tn).Ôóíêöèÿ ϕ∗(X, t) ÿâëÿåòñÿ ðåøåíèåì èíòåãðàëüíîãî óðàâíåíèÿ, ñîïðÿæåííîãî ñ óðàâíå-íèåì (1), ñëåäîâàòåëüíî, ìîæåò áûòü ïðèáëèæåíà ðåøåíèåì íåëèíåéíîãî ñîïðÿæåííîãîóðàâíåíèÿ [4℄.Ñ ó÷åòîì âèäà ïåðåõîäíîé ïëîòíîñòè P äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïåðåõîäà (Z ′, t′) → (Z, t)öåëåñîîáðàçíî ðåàëèçîâàòü äâà ýëåìåíòàðíûõ ïåðåõîäà (âûáîð t è π). Ñîãëàñíî [3℄ ìî-äåëèðîâàíèå íàçûâàþò öåííîñòíûì, åñëè êàæäûé ýëåìåíòàðíûé ïåðåõîä ðåàëèçóåò-ñÿ ñîîòâåòñòâåííî íîðìèðîâàííîé ïëîòíîñòè, ïîëó÷åííîé óìíîæåíèåì ��èçè÷åñêîé�ïëîòíîñòè íà ñîîòâåòñòâóþùóþ âñïîìîãàòåëüíóþ �óíêöèþ öåííîñòè, êîòîðàÿ ðàâíà
ϕ∗(X, t) ëèøü äëÿ �èíàëüíîãî ýëåìåíòàðíîãî ïåðåõîäà. Åñëè ïðè ýòîì èñïîëüçóåòñÿòî÷íàÿ �óíêöèÿ öåííîñòè, òî äèñïåðñèÿ Dξ = 0, à åñëè ïðèáëèæåííàÿ � òî âåëè÷èíà
Dξ ìîæåò áûòü ìàëîé [2℄.2. Öåííîñòíîå ìîäåëèðîâàíèå äëÿ ðåøåíèÿòåñòîâîé çàäà÷è êîàãóëÿöèèÄàëåå áóäåò ðàññìîòðåíî öåííîñòíîå ìîäåëèðîâàíèå ñ öåëüþ îöåíêè ðåøåíèÿ òåñòîâîéçàäà÷è äëÿ óðàâíåíèÿ (1) ïðè Kij ≡ 1 è n1(0) = 1, nl(0) = 0, l ≥ 2. Ýòî ðåøåíèåèçâåñòíî [5℄:

nl(t) =
1

(1 + 0.5t)2

(
0.5t

1 + 0.5t

)l−1

, l ≥ 1. (2)Äëÿ òàêîé çàäà÷è a(π) = N−1
0 , A(X) =

N(N − 1)

2N0
.Îöåíêà âåëè÷èíû n1(T ). �àññìîòðèì çàäà÷ó îöåíêè âåëè÷èíû J

(1)
H (T ) ≈ n1(T ),ò. å. ñðåäíåãî ÷èñëà (÷àñòîòû) ìîíîìåðîâ â ìîìåíò âðåìåíè T , ïðè ýòîì H(X) = H1(X) ≡

N1(X)

N0
.Â [2℄ ïîêàçàíî, ÷òî |J (1)

H (T ) − n1(T )| = O(N−1
0 ). Ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå ïîñëåäíååðàâåíñòâî, ðàññìîòðèì �òî÷íóþ� âðåìåíí�óþ �óíêöèþ öåííîñòè ϕ∗

1(t) = n1(Tε − t)Iε(t),à òàêæå ïðèáëèæåíèÿ ϕ̃∗
1(t) è ˜̃ϕ∗

1 ê íåé:̃
ϕ∗

1(t) = Iε(t),
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˜̃ϕ∗

1(t) =

(
2

2 + Tε

)2

exp

(
2

2 + Tε

t

)
Iε(t) ≈ n1(Tε − t)Iε(t) =

Iε(t)

(1 + 0.5(Tε − t))2
, (3)ãäå Tε = T + ε; Iε(t) � èíäèêàòîð îòðåçêà [0, Tε]. Âåëè÷èíà ε ïðîäîëæåíèÿ âðåìåíí�îãîïðîìåæóòêà, íà êîòîðîì ñòðîèòñÿ öåïü Ìàðêîâà, ââîäèòñÿ ñ öåëüþ îáðûâà öåïè Ìàð-êîâà. Ôóíêöèîíàë H çàíóëÿåòñÿ ïðè ïåðåñå÷åíèè óðîâíÿ T , à ïëîòíîñòü ìîäåëèðóåòñÿíà ðàñøèðåííîì âðåìåíí�îì èíòåðâàëå [0, Tε]. Íà ýòîì èíòåðâàëå öåïü Ìàðêîâà èìååòáåñêîíå÷íîå ÷èñëî ïåðåõîäîâ, íî �óíêöèîíàë H îòëè÷åí îò 0 òîëüêî â èíòåðâàëå [0, T ].Ââåäåíèå ε îñòàâëÿåò îöåíêó �óíêöèîíàëà íåñìåùåííîé [3℄, íî âëèÿåò íà äèñïåðñèþ.Äëÿ ðàçíûõ ñëó÷àåâ âûáîðà ϕ∗ ñâîáîäíûé ïðîáåã ìîäåëèðóåòñÿ â [t′, Tε) ñîîòâåò-ñòâåííî ïëîòíîñòÿì, ïðîïîðöèîíàëüíûì ðàçëè÷íûì �óíêöèÿì, ïðèâåäåííûì íèæå. Âîâñåõ ñëó÷àÿõ íîðìèðîâî÷íûå êîíñòàíòû Ci(X

′, t′) âûáèðàþòñÿ èç óñëîâèÿ Tε∫

t′

fi (t) dt = 1.
• Ïðè ϕ∗ ≈ ϕ̃∗

1 ïëîòíîñòü f1(t) = C1(X
′, t′) exp{−A(X ′)(t − t′)}.

• Ïðè ϕ∗ ≈ ˜̃ϕ∗
1 ïëîòíîñòü f2(t) = C2(X

′, t′) exp{−(A(X ′) − A0)(t − t′)}, A0 =
2

2 + Tε

.
• Ïðè ϕ∗ = ϕ∗

1 ïëîòíîñòü f0(t) = C0(X
′, t′)n1(Tε − t) exp{−A(X ′)(t− t′)}, è åå ìîæíîìîäåëèðîâàòü ìåòîäîì èñêëþ÷åíèÿ [3℄ ñ ìàæîðàíòîé f1(t):

f0(t)

C0(X ′, t′)
≤ exp{−A(X ′)(t − t′)} =

f1(t)

C1(X ′, t′)
.Ïîñëå âûáîðà ìîìåíòà âðåìåíè ñëåäóþùåãî ñòîëêíîâåíèÿ t âåñ äîìíîæàåòñÿ íàâåëè÷èíó q = A(X ′) exp{−A(X ′)(t − t′)}/fi(t).Ïîñëå ìîäåëèðîâàíèÿ âðåìåíè ñâîáîäíîãî ïðîáåãà τ = t − t′ âûïîëíÿåòñÿ öåííîñò-íîå ìîäåëèðîâàíèå íîìåðà ïàðû âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö. Îáîçíà÷èì: N ′ � îáùååêîëè÷åñòâî ÷àñòèö, N ′

1 � êîëè÷åñòâî ìîíîìåðîâ â àíñàìáëå â êîíöå ñâîáîäíîãî ïðîáåãà(ïåðåä âûáîðîì çíà÷åíèÿ π).Êàæäàÿ èç âñåâîçìîæíûõ ïàð äëÿ ñòîëêíîâåíèÿ ïîïàäàåò â îäíó èç íåïåðåñåêà-þùèõñÿ ãðóïï â çàâèñèìîñòè îò èçìåíåíèÿ êîëè÷åñòâà ìîíîìåðîâ ïîñëå ñòîëêíîâåíèÿ(êîëè÷åñòâî ìîíîìåðîâ ìîæåò óìåíüøèòüñÿ íà 1 â ðåçóëüòàòå âçàèìîäåéñòâèÿ �1-ïàðû�,íà 2 � â ðåçóëüòàòå âçàèìîäåéñòâèÿ �2-ïàðû� è íå èçìåíèòüñÿ � ïðè âçàèìîäåéñòâèè�0-ïàðû�):�1-ïàðû� � ïàðû âèäà {ìîíîìåð, ïîëèìåð}, èõ ÷èñëî N1 = N ′
1(N

′ − N ′
1);�2-ïàðû� � ïàðû âèäà {ìîíîìåð, ìîíîìåð}, èõ ÷èñëî N2 = N ′

1(N
′
1 − 1)/2;�0-ïàðû� � ïàðû âèäà {ïîëèìåð, ïîëèìåð}, èõ ÷èñëî N0 = (N ′ − N ′

1)(N
′ − N ′

1 − 1)/2.Ïðåäñòàâèì ��èçè÷åñêîå� ðàâíîìåðíîå ðàñïðåäåëåíèå P0(i, j) ≡ P0 =
2

N ′(N ′ − 1)íîìåðà âçàèìîäåéñòâóþùåé ïàðû â ñëåäóþùåì ðàíäîìèçèðîâàííîì âèäå:
1 ≡

∑

1≤i<j≤N

P0 (i, j) = p1

∑

(i,j)−1-ïàðàf1 (i, j) + p2

∑

(i,j)−2-ïàðàf2 (i, j) + p0

∑

(i,j)−0-ïàðàf0 (i, j), (4)ãäå fk(i, j) = 1/Nk � ðàâíîìåðíàÿ âåðîÿòíîñòü âûáîðà ïàðû (i, j) èç ìíîæåñòâà k-ïàð,à pk = P0Nk � âåðîÿòíîñòü âûáîðà òèïà ïàðû.Â öåëÿõ �ñîõðàíåíèÿ� ìîíîìåðîâ ìîäåëèðîâàíèå ïàðû áóäåì ïðîèçâîäèòü ñîîòâåò-ñòâåííî ïðåäñòàâëåíèþ (4), â êîòîðîì çàìåíèì âåðîÿòíîñòè pk íà âåëè÷èíû qk, ïðîïîð-öèîíàëüíûå ÷èñëó îñòàâøèõñÿ ìîíîìåðîâ:
q1 =

p1 (N ′
1 − 1)

C
, q2 =

p2 (N ′
1 − 2)

C
, q0 =

p0N
′
1

C
, C = E(N1) =

N ′
1 (N ′ − 2)

N ′
.



72 Ì.À. Êîðîò÷åíêîÒàêàÿ ìîäè�èêàöèÿ ó÷èòûâàåòñÿ ïðè ïîñòðîåíèè âåñà: Q = Q′pk/qk. Â [2℄ ïîêàçàíî, ÷òîèñïîëüçîâàííàÿ �öåííîñòü� íîìåðà ïàðû ñîîòâåòñòâóåò òî÷íîé �óíêöèè ϕ∗.Îöåíêà âåëè÷èíû n1(T )+n2(T ). Äàëåå ðàññìîòðèì çàäà÷ó îöåíêè �óíêöèîíàëà
J

(12)
H (T ) ≈ n1(T )+n2(T ), ò. å. ñóììàðíîãî ÷èñëà ìîíîìåðîâ è äèìåðîâ â çàäàííûé ìîìåíòâðåìåíè T , ïðè ýòîì H(X) = H12(X) ≡

N1(X) + N2(X)

N0
.Â êà÷åñòâå âðåìåíí�îé �óíêöèè öåííîñòè áóäåì èñïîëüçîâàòü ïðèáëèæåíèå

ϕ̃∗
12(t) = Iε(t)8(1 + Tε)

(2 + Tε)
3 exp

{(
3

2 + Tε

−
1

1 + Tε

)
t

}
≈ Iε(t)(n1(Tε − t) + n2(Tε − t)).Â ýòîì ñëó÷àå ñâîáîäíûé ïðîáåã ìîäåëèðóåòñÿ â [t′, Tε) ñîîòâåòñòâåííî ïëîòíîñòè:

f12(t) = C12(X
′, t′) exp{−(A(X ′) − A2)t}, A2 =

2Tε + 1

(2 + Tε) (1 + Tε)
.Ïîñëå âûáîðà t âåñ äîìíîæàåòñÿ íà âåëè÷èíó q =

A(X ′) exp{−A(X ′)(t − t′)}

f12(t)
.Äëÿ öåííîñòíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ íîìåðà ïàðû ðàññìîòðèì ïëîòíîñòü, ïðîïîðöèî-íàëüíóþ âåëè÷èíå N1(X) + N2(X). Îáîçíà÷èì N ′

2 � êîëè÷åñòâî äèìåðîâ â àíñàìáëåâ êîíöå ñâîáîäíîãî ïðîáåãà. Äàëåå, ñ÷èòàÿ ïîëèìåðàìè ÷àñòèöû ñ ðàçìåðîì l ≥ 3,âñå ìíîæåñòâî âîçìîæíûõ ïàð äëÿ ñòîëêíîâåíèÿ ðàçîáüåì íà øåñòü íåïåðåñåêàþùèõ-ñÿ ãðóïï â çàâèñèìîñòè îò èçìåíåíèÿ îáùåãî êîëè÷åñòâà ìîíîìåðîâ è äèìåðîâ ïîñëåñòîëêíîâåíèÿ (ýòî êîëè÷åñòâî ìîæåò óìåíüøèòüñÿ íà 1, íà 2 è íå èçìåíèòüñÿ):1) �1-ïàðû� âèäà {ìîíîìåð, ìîíîìåð}, èõ ÷èñëî N11 = N ′
1(N

′
1 − 1)/2;2) �1-ïàðû� âèäà { ìîíîìåð, ïîëèìåð}, èõ ÷èñëî N1k = N ′

1(N
′ − (N ′

1 + N ′
2));3) �1-ïàðû� âèäà {äèìåð, ïîëèìåð}, èõ ÷èñëî N2k = N ′

2(N
′ − (N ′

1 + N ′
2));4) �2-ïàðû� âèäà {äèìåð, äèìåð}, èõ ÷èñëî N22 = N ′

2(N
′
2 − 1)/2;5) �2-ïàðû� âèäà {ìîíîìåð, äèìåð}, èõ ÷èñëî N12 = N ′

1N
′
2;6) �0-ïàðû� âèäà {ïîëèìåð, ïîëèìåð}, èõ ÷èñëî Nkk = N ′(N ′ − 1)/2 − (N11 + N12 +

N1k + N22 + N2k).Â àíàëîãè÷íîì (4) ïðåäñòàâëåíèè �èçè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ P0 íîìåðà âçàèìîäåé-ñòâóþùåé ïàðû âåðîÿòíîñòè âûáîðà òèïà ïàðû èìåþò âèä pij = NijP0, i, j ∈ {1, 2, k}.Â öåëÿõ �ñîõðàíåíèÿ� ìîíîìåðîâ è äèìåðîâ ìîäåëèðîâàíèå ïàðû áóäåì ïðîèçâîäèòüâ ñîîòâåòñòâèè ñ ïðåäñòàâëåíèåì, àíàëîãè÷íûì (4), ãäå âåðîÿòíîñòè pij çàìåíèì íà qij,ïðîïîðöèîíàëüíûå ñóììå îñòàâøèõñÿ â ñèñòåìå ìîíîìåðîâ è äèìåðîâ:
q11 = (N ′

1 + N ′
2 − 1)

p11

C
, q1k = (N ′

1 + N ′
2 − 1)

p1k

C
, q2k = (N ′

1 + N ′
2 − 1)

p2k

C
,

q12 = (N ′
1 + N ′

2 − 2)
p12

C
, q22 = (N ′

1 + N ′
2 − 2)

p22

C
, qkk = (N ′

1 + N ′
2 − 0)

pkk

C
.Çäåñü C � íîðìèðîâî÷íàÿ êîíñòàíòà. Òàêàÿ ìîäè�èêàöèÿ ó÷èòûâàåòñÿ â âåñå: Q =

Q′pij/qij.3. �åçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâÂ ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòàõ äëÿ çàäà÷è êîàãóëÿöèè, ðåçóëüòàòû êîòîðûõ ïðèâåäåíûíèæå, èñïîëüçîâàëèñü ñëåäóþùèå ðàñ÷åòíûå ïàðàìåòðû: ε = 10−5, íà÷àëüíîå ÷èñëî



Öåííîñòíîå ìîäåëèðîâàíèå äëÿ ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Ñìîëóõîâñêîãî 73÷àñòèö N0 = 100, ÷èñëî òðàåêòîðèé 106. Âûáðàííîå çíà÷åíèå ε äàåò ïî÷òè ìèíèìàëüíóþ(ïî ε) äèñïåðñèþ, íå ñèëüíî óâåëè÷èâàÿ ñðåäíåå ÷èñëî ñòîëêíîâåíèé ïî ñðàâíåíèþ ñïðÿìûì ìîäåëèðîâàíèåì.Â êà÷åñòâå �óíêöèîíàëîâ âûáðàíû J
(1)
H (T ), J

(2)
H (T ) è J

(12)
H (T ) � ñðåäíåå ÷èñëî ìî-íîìåðîâ, äèìåðîâ èëè ñóììàðíîå ÷èñëî ìîíîìåðîâ è äèìåðîâ ñîîòâåòñòâåííî â ìîìåíòâðåìåíè T . Ñìåùåíèå îöåíîê îòíîñèòåëüíî n1(T ), n2(T ) è n1(T )+n2(T ) ñîîòâåòñòâåííîîáúÿñíÿåòñÿ êîíå÷íîñòüþ N0. Ñîãëàñíî [2℄ îíî èìååò ïîðÿäîê O(N−1

0 ).Îáîçíà÷åíèÿ â òàáëèöàõ: σ � ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêîå óêëîíåíèå; tc � âðåìÿ ðàñ÷åòàíà PC Pentium 4 (3.5 ��ö); Sd è Sv � òðóäîåìêîñòè [3℄ àëãîðèòìîâ ïðÿìîãî ñòàòèñòè-÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ (ïîäñ÷åò ÷èñëà ìîíîìåðîâ, äèìåðîâ èëè ñóììû ìîíîìåðîâ èäèìåðîâ ïðè t = T ) è öåííîñòíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñîîòâåòñòâåííî.Äîïîëíèòåëüíûå ðàñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî öåííîñòíîå ìîäåëèðîâàíèå ëèøü äëèíû ïðî-áåãà íå äàåò âûèãðûøà ïî ñðàâíåíèþ ñ ïðÿìûì ìîäåëèðîâàíèåì. Â òî æå âðåìÿ ðåçóëü-òàòû ÷èñëåííûõ îöåíîê �óíêöèîíàëîâ J
(1)
H (T ) (òàáë. 1) è J

(12)
H (T ) (òàáë. 2) ïîêàçûâàþò,÷òî ïðèáëèæåííî öåííîñòíîå ìîäåëèðîâàíèå îáîèõ ýëåìåíòàðíûõ ïåðåõîäîâ ðàäèêàëü-íî óìåíüøàåò òðóäîåìêîñòü ðàñ÷åòîâ. Îöåíêà ÷èñëà äèìåðîâ ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà êàêðàçíîñòü J

(2)
H (T ) = J

(12)
H (T ) − J

(1)
H (T ), ïðè÷åì òðóäîåìêîñòü îïòèìàëüíîé îöåíêè âåëè-÷èíû J

(1)
H (T ) çäåñü ïðåíåáðåæèìî ìàëà.Ò à á ë è ö à 1. Îöåíêà �óíêöèîíàëà J

(1)
H (T ) ñ èñïîëüçîâàíèåì öåííîñòíîãî ìîäåëèðîâàíèÿíîìåðà ïàðû è ðàçëè÷íûõ �öåííîñòåé� ñâîáîäíîãî ïðîáåãà äëÿ óðàâíåíèÿ Ñìîëóõîâñêîãî

ϕ∗
1 J̃

(1)
H (T ) σ tc, ñ Sd/Sv

T = 1, n1(1) = 4.4444 · 10−1

ϕ̃∗
1 4.46928 · 10−1 4.9 · 10−5 74 0.86

˜̃ϕ∗
1 4.46922 · 10−1 2.5 · 10−6 87 280

T = 5, n1(5) = 8.1632 · 10−2

ϕ̃∗
1 8.2380 · 10−2 1.6 · 10−5 113 2.0

˜̃ϕ∗
1 8.2382 · 10−2 1.1 · 10−6 142 337.3

T = 10, n1(10) = 2.7777 · 10−2

ϕ̃∗
1 2.8047 · 10−2 6.6 · 10−6 124 4.3

˜̃ϕ∗
1 2.8044 · 10−2 5.9 · 10−7 153 432.5

T = 20, n1(20) = 8.2644 · 10−3

ϕ̃∗
1 8.3410 · 10−3 2.4 · 10−6 129 12.7

˜̃ϕ∗
1 8.3405 · 10−3 2.7 · 10−7 161 808.4Ò à á ë è ö à 2. Îöåíêà �óíêöèîíàëà J

(12)
H (T ) ñ èñïîëüçîâàíèåì öåííîñòíîãî ìîäåëèðîâàíèÿíîìåðà ïàðû è ñ ïðèáëèæåííîé �óíêöèåé öåííîñòè ñâîáîäíîãî ïðîáåãà ˜̃ϕ∗

1

ϕ∗
1 J̃

(12)
H (T ) σ tc, ñ Sd/Sv

T = 1, n1(1) + n2(1) = 5.9259 · 10−1

˜̃ϕ∗
1 5.9574 · 10−1 6.9 · 10−5 108 0.31

T = 5, n1(5) + n2(5) = 1.3994 · 10−1

˜̃ϕ∗
1 1.4161 · 10−1 7.5 · 10−6 197 9.50

T = 10, n1(10) + n2(10) = 5.0926 · 10−2

˜̃ϕ∗
1 5.1607 · 10−2 4.2 · 10−6 197 12.82

T = 20, n1(20) + n2(20) = 1.5777 · 10−2

˜̃ϕ∗
1 1.5991 · 10−2 1.7 · 10−6 206 26.85



74 Ì.À. Êîðîò÷åíêî�àñ÷åòû ñ �óíêöèåé öåííîñòè (2) äàëè íåóäîâëåòâîðèòåëüíûå ðåçóëüòàòû äàæå äëÿ÷èñëà íà÷àëüíûõ ÷àñòèö N0 ïîðÿäêà íåñêîëüêèõ òûñÿ÷; ýòî îáúÿñíÿåòñÿ âûïîëíåíè-åì ðàâåíñòâà J
(1)
H (t) = n1(T ) òîëüêî àñèìïòîòè÷åñêè ïðè N0 → ∞. Òàêèì îáðàçîì,ïðèáëèæåíèå (3) â ñî÷åòàíèè ñ öåííîñòíûì ìîäåëèðîâàíèåì íîìåðà ïàðû îêàçàëîñüäîñòàòî÷íî ý��åêòèâíûì.Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî ïîñòðîåííûå àëãîðèòìû öåííîñòíîãî ìîäåëèðîâàíèÿìîæíî èñïîëüçîâàòü ñ öåëüþ óëó÷øåíèÿ àëãîðèòìîâ ðåøåíèÿ ðåàëüíûõ çàäà÷ ñ ïåðå-ìåííûìè êîý��èöèåíòàìè Kij , äëÿ êîòîðûõ ðàññìîòðåííûå çàäà÷è äàþò ïðèáëèæåí-íûå ðåøåíèÿ.Àâòîð âûðàæàåò áëàãîäàðíîñòü ÷ë.-êîðð. �ÀÍ �.À. Ìèõàéëîâó çà öåííûå çàìå÷àíèÿè ïðåäëîæåíèÿ â ïðîöåññå ïîäãîòîâêè ñòàòüè.Ñïèñîê ëèòåðàòóðû[1℄ Ìèõàéëîâ �.À., �îãàçèíñêèé Ñ.Â. Âåñîâûå ìåòîäû Ìîíòå-Êàðëî äëÿ ïðèáëèæåííîãîðåøåíèÿ íåëèíåéíîãî óðàâíåíèÿ Áîëüöìàíà // Ñèá. ìàò. æóðí. 2002. Ò. 43, � 3. Ñ. 620�628.[2℄ Ìèõàéëîâ �.À., Êîðîò÷åíêî Ì.À., �îãàçèíñêèé Ñ.Â. Öåííîñòíûå àëãîðèòìû ñòàòè-ñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ íåëèíåéíûõ êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé // Äîêë. �ÀÍ. 2007.Ò. 415, � 1. Ñ. 26�30.[3℄ Ìèõàéëîâ �.À., Âîéòèøåê À.Â. ×èñëåííîå ñòàòèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå (ìåòîäÌîíòå-Êàðëî). Ì.: Èçä. öåíòð �Àêàäåìèÿ�, 2006.[4℄ Ìàð÷óê �.È., Àãîøêîâ Â.È., Øóòÿåâ Â.Ï. Ñîïðÿæåííûå óðàâíåíèÿ è ìåòîäû âîçìó-ùåíèé â íåëèíåéíûõ çàäà÷àõ ìàòåìàòè÷åñêîé �èçèêè. Ì.: Íàóêà, 1993.[5℄ Âîëîùóê Â.Ì. Êèíåòè÷åñêàÿ òåîðèÿ êîàãóëÿöèè. Ë.: �èäðîìåòåîèçäàò, 1984.Ïîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 20 �åâðàëÿ 2008 ã.


