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Íà÷íåì èçäàëåêà

×èñëåííî-àíàëèòè÷åñêèé ïîäõîä:

íåòðèâèàëüíûå (òî÷íûå è àñèìïòîòè÷åñêèå) àíàëèòè÷åñêèå
ìåòîäû + ÷èñëåííûå èëè ñèìâîëüíûå âû÷èñëèòåëüíûå ìåòîäû

DFT � ×ÀÏ íà 1
2
Íîáåëÿ (W.Kohn, 1998):

196x: Ìåòîä íàõîæäåíèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ êâàíòîâîé ñèñòåìû
ìíîãèõ òåë  e− ñòðóêòóðà

ñåãîäíÿ: VASP, Gaussian, Quantum Espresso, Fire�y, ...

îñíîâàí íà òî÷íûõ òåîðåìàõ Õîýíáåðãà�Êîíà è àñèìïòîòè÷åñêè
âûâåäåííûõ Exc[n]

�ïåðåâîäèò� óðàâíåíèÿ ÊÌ ñ ÿçûêà Ψ(x1, . . . , xN) íà ÿçûê n(x)

I Ìû áóäåì èñïîëüçîâàòü ×ÀÏ äëÿ îïèñàíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ
ôðîíòîâ ïëàìåí â òðóáàõ
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Ãîðåíèå ñìåñåé â òðóáàõ

Äâèæåíèå ãàçà â òðóáå äëÿ ïîäæèãà ïðèâîäèò ê âîçíèêíîâåíèþ ôðîíòà

Çà÷åì ýòî èçó÷àþò:

Ãîðåíèå îáåäíåííûõ ñìåñåé  ýêîëîãè÷íàÿ ýíåðãåòèêà
Îáùèå ìåõàíèçìû ãîðåíèÿ, ïåðåõîäà â äåòîíàöèþ è ò.ä.

Ìåòîäû èçó÷åíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ ôðîíòîâ ïëàìåí:

DNS: ãàçîäèíàìèêà + õèì. êèíåòèêà
LD: íåóñòîé÷èâîñòü ïëîñêîãî ôðîíòà, σ(k) ∝ k(1− kλc)
Ñèâàøèíñêèé(�Êëàâåí): óðàâíåíèå äëÿ ôðîíòîâ ñ |f ′| � 1:

θ

2
f ′2 − θ + 1

2
(U − 1) =

θ − 1

2

(
λc

2π
f ′′(x)− 1

π
v.p.

∫
f (y)dy

y − x

)
Îáîëî÷å÷íûé (on-shell) ïîäõîä (Êàçàêîâ, 2005): ñâåäåíèå ê
äâèæåíèþ ïîâåðõíîñòè ðàçðûâà � ôðîíòà � è óðàâíåíèÿì,
âêëþ÷àþùèì òîëüêî çíà÷åíèÿ íåèçâåñòíûõ ôóíêöèé íà íåì
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DNS vs on-shell

DNS:

⊕ áîëåå ïðîñòûå óðàâíåíèÿ

	 ìíîãîìàñøòàáíàÿ ñòðóêòóðà
⇒ ïðîáëåìû ñ ñåòêîé

	 ïëîõî ðàçðåøàåòñÿ ñòð-ðà
ôðîíòà

	 íå óíèâåðñàëåí (ìíîãî
ïàðàìåòðîâ)

On-shell:

	 ñëîæíûå óðàâíåíèÿ

⊕ îïåðèðóåò òîëüêî íàáëþä. â
ýêñïåðèìåíòå âåëè÷èíàìè

⊕ 4 ïàðàìåòðà: θ,Lc,s,σ

⊕ ñòð-ðà ôðîíòà � óæå â íèõ!
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On-shell ñòðàòåãèÿ

×èñëåííî-àíàëèòè÷åñêèé ïîäõîä:

1 âûâîä on-shell óðàâíåíèé èç ãàçîäèíàìèêè+êèíåòèêè

2 àíàëèç àñèìïòîòèê (θ − 1→ 0, |f ′| → ∞)

3 ðàçðàáîòêà ÷èñëåííîãî ìåòîäà äëÿ ðåøåíèÿ óðàâíåíèé äëÿ
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On-shell: èäåÿ âûâîäà

Ê.À. Êàçàêîâ [PRL 94, 094501 (2005)] � ïåðåõîä ê on-shell îïèñàíèþ
âñåé ñèñòåìû òîëüêî â òåðìèíàõ ïðîèñõîäÿùåãî íà ôðîíòå:

ãàç íåñæèìàåì (∂ivi = 0) âåçäå êðîìå ôðîíòà
âÿçêîñòü � ìåäëåííûé ýôôåêò ïî ñðàâíåíèþ ñ U

òóðáóëåíòíîñòü íà ôðîíòå âåëèêà, íî Re = ρUlf/µ äîñò. ìàëî

vi = ∂iφ(x) + v
(v)
i (x); ω(p)(x + iy) ≡ v

(p)
x + iv

(p)
y � àíàëèò.

[Òîìñîí] çàâèõðåííîñòü σ = εij∂ivj = const âäîëü ëèíèè òîêà
ïîñëå çàïèñè èíòåãðàëüíîãî âûðàæåíèÿ äëÿ ñêîðîñòè ãàçà ÷åðåç
ôóíêöèè Ãðèíà ïîëó÷àåòñÿ îòûíòåãðèðîâàòü äâà
ïîëóïðîñòðàíñòâà  ìàñòåð-óðàâíåíèå

2ω′
− + (1 + iĤ)

{
[ω]′ −

Nvn+σ+ω+

v2+
+

1 + if ′

2

∫
1

−1

dx ′
Nvn+σ+ω+(x ′)

v2+(x ′)

}
= 0,

(
Ĥa

)
(x) ≡ 1 + if ′(x)

2
v.p.

1∫
−1

dξ cot
{ π

2b

(
ξ − x + i[f (ξ)− f (x)]

)}
a(ξ).
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On-shell: èäåÿ ÷èñëåííîãî àëãîðèòìà

Ðåøåíèå � ÷åðåç �xed-point iterations [K.A. Kazakov and O.G.
Kharlanov, arXiv:1708.09346[physics.�u-dyn] (2017)]:

1 äëÿ ôèêñ. f (x), u0 ≡ ω−(0) íàéòè ω−(x), èòåðèðóÿ ìàñòåð-óðàâíåíèå

2 ïîäñòàâèâ ω−(x) â óð-å ýâîëþöèè, íàéòè íîâîå u0, ñîâìåñòèìîå ñ äâóìÿ
ã.ó. f ′(0) = f ′(1) = 0  íîâûå f (x), u0 (ìåòîä ñòðåëüáû/äèõîòîìèÿ)

3 Âåðíóòüñÿ íà øàã 1, åñëè ‖fnew − f ‖ > ε

I Âñå íå òàê óæ ïðîñòî: æåñòêîå/íåóñòîé÷èâîå ñèëüíîíåëèíåéíîå
ÎÄÓ, ñèíãóëÿðíûé èíòåãðàëüíûé îïåðàòîð, ...

⊕ ñêîðîñòü, ïàðàëëåëèçì, îáúåì äàííûõ, óíèâåðñàëüíîñòü
	 ñëîæíàÿ ñèñòåìà ñ a priori íåïîíÿòíûìè ñâîéñòâàìè
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On-shell: äåòàëè ÷èñëåííîãî àëãîðèòìà [1]

ìàñòåð-óðàâíåíèå ïîñëå èíòåãðèðîâàíèÿ ïî x äåéñòâèòåëüíî
ïðèíèìàåò âèä óñëîâèÿ íà íåïîäâ. òî÷êó:

ω−(x) = u0 +

∫
x

0

dx ′ K [ω−, f ](x ′)

ñîîòâ. èòåðàöèè ñõîäÿòñÿ áûñòðî äëÿ ïðàêòè÷åñêè ëþáûõ

íà÷àëüíûõ ïðîôèëåé ñêîðîñòè ω(0)(x) è ðåàëèñòè÷íûõ ôðîíòîâ
f (x)

Ĥ · (1 + if ′) = 0, ÷òî ïîçâîëÿåò èçáàâèòüñÿ îò ñèíãóëÿðíîãî ÿäðà

â óðàâíåíèè ýâîëþöèè u0 íàõîäèòñÿ èç ñêëåéêè ðåøåíèé ñ ïðàâûì
è ëåâûì ã.ó.; òî÷êà ñêëåéêè x∗ ñèëüíî âëèÿåò íà òî÷íîñòü

ñõåìû: ëîêàëüíî-àäàïòèâíàÿ 4 ïîðÿäêà, Ðîçåíáðîêà, ...

ïîèñê ñëåäóþùèõ u0, f (x) îñóùåñòâëÿåòñÿ ìåòîäàìè Ïèêàðà èëè
Àíäåðñîíà
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On-shell: äåòàëè ÷èñëåííîãî àëãîðèòìà [2]

Ïîèñê íåïîäâèæíîé òî÷êè I[ϕ] = ϕ, ϕ ≡ (u0, f ):

ìåòîä Ïèêàðà: ϕn+1 = (1− β)I[ϕn] + βϕn, β ∈ (0, 1)

I äîëæåí áûòü ñæèìàþùèì îêîëî ðåøåíèÿ ϕ = ϕ?

ñëîæíî äîáàâèòü óñëîâèÿ íà ϕ

ìåòîä Àíäåðñîíà (ãëóáèíà d ≥ 1):
ϕn+1 = αn,1ϕn + αn,2ϕn−1 + . . . αn,dϕn−d+1,

∑d
p=1 αn,p = 1,

ñ òðåáîâàíèåì ìèíèìèçàöèè íîðìû íåâÿçêè ‖I[ϕn+1]− ϕn+1‖.
ñâîäèòñÿ ê çàäà÷å î íàèìåíüøèõ êâàäðàòàõ
ëèíåéíûå óñëîâèÿ íà ϕ, òàêèå êàê g1 < f ′(0) < g2, ëåãêî
âêëþ÷àþòñÿ â ÌÍÊ  ðàçäåëåíèå ðàçëè÷íûõ âåòâåé ðåøåíèé
ìîæåò ñõîäèòüñÿ ê ñåäëîâûì òî÷êàì
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On-shell: ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ [1]
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On-shell: ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ [2]

DNS ïëîõî ðàçðåøàåò
ñòðóêòóðó ôðîíòà, îòñþäà �
îøèáêè ïðè áîëüøèõ θ

On-shell ãîðàçäî áûñòðåå DNS
è äàåò òî, ÷òî è âèäÿò â
ýêñïåðèìåíòå

On-shell ëó÷øå
ðàñïàðàëëåëèâàåòñÿ

Ñëàáîíåëèíåéíîå
ïðèáëèæåíèå íå ãîäèòñÿ äëÿ
ðåàëüíûõ ïëàìåí

[ext.] Âáëèçè ñòåíêè
íåîáõîäèìû îáîáùåíèÿ
ìîäåëè
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îøèáêè ïðè áîëüøèõ θ

On-shell ãîðàçäî áûñòðåå DNS
è äàåò òî, ÷òî è âèäÿò â
ýêñïåðèìåíòå

On-shell ëó÷øå
ðàñïàðàëëåëèâàåòñÿ

Ñëàáîíåëèíåéíîå
ïðèáëèæåíèå íå ãîäèòñÿ äëÿ
ðåàëüíûõ ïëàìåí

[ext.] Âáëèçè ñòåíêè
íåîáõîäèìû îáîáùåíèÿ
ìîäåëè

Î.Ã. Õàðëàíîâ, Ê.À. Êàçàêîâ (ÌÃÓ) On-shell ïîäõîä ê ïëàìåíàì 16 Oct 2017 11 / 13



On-shell: ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ [2]

DNS ïëîõî ðàçðåøàåò
ñòðóêòóðó ôðîíòà, îòñþäà �
îøèáêè ïðè áîëüøèõ θ

On-shell ãîðàçäî áûñòðåå DNS
è äàåò òî, ÷òî è âèäÿò â
ýêñïåðèìåíòå

On-shell ëó÷øå
ðàñïàðàëëåëèâàåòñÿ

Ñëàáîíåëèíåéíîå
ïðèáëèæåíèå íå ãîäèòñÿ äëÿ
ðåàëüíûõ ïëàìåí

[ext.] Âáëèçè ñòåíêè
íåîáõîäèìû îáîáùåíèÿ
ìîäåëè

Î.Ã. Õàðëàíîâ, Ê.À. Êàçàêîâ (ÌÃÓ) On-shell ïîäõîä ê ïëàìåíàì 16 Oct 2017 11 / 13



On-shell: ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ [2]

DNS ïëîõî ðàçðåøàåò
ñòðóêòóðó ôðîíòà, îòñþäà �
îøèáêè ïðè áîëüøèõ θ

On-shell ãîðàçäî áûñòðåå DNS
è äàåò òî, ÷òî è âèäÿò â
ýêñïåðèìåíòå

On-shell ëó÷øå
ðàñïàðàëëåëèâàåòñÿ

Ñëàáîíåëèíåéíîå
ïðèáëèæåíèå íå ãîäèòñÿ äëÿ
ðåàëüíûõ ïëàìåí

[ext.] Âáëèçè ñòåíêè
íåîáõîäèìû îáîáùåíèÿ
ìîäåëè

Î.Ã. Õàðëàíîâ, Ê.À. Êàçàêîâ (ÌÃÓ) On-shell ïîäõîä ê ïëàìåíàì 16 Oct 2017 11 / 13



On-shell: ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ [2]

DNS ïëîõî ðàçðåøàåò
ñòðóêòóðó ôðîíòà, îòñþäà �
îøèáêè ïðè áîëüøèõ θ

On-shell ãîðàçäî áûñòðåå DNS
è äàåò òî, ÷òî è âèäÿò â
ýêñïåðèìåíòå

On-shell ëó÷øå
ðàñïàðàëëåëèâàåòñÿ

Ñëàáîíåëèíåéíîå
ïðèáëèæåíèå íå ãîäèòñÿ äëÿ
ðåàëüíûõ ïëàìåí

[ext.] Âáëèçè ñòåíêè
íåîáõîäèìû îáîáùåíèÿ
ìîäåëè

Î.Ã. Õàðëàíîâ, Ê.À. Êàçàêîâ (ÌÃÓ) On-shell ïîäõîä ê ïëàìåíàì 16 Oct 2017 11 / 13



Çàêëþ÷åíèå: À×Ï è ïëàìåíà
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ðåçóëüòàòû õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ DNS è èçâåñòíûìè
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ïðîâåäåíî), à òàêæå íåòðèâèàëüíûõ ïðîöåññîâ âáëèçè ñòåíîê
òðóáû
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