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Abstract
Магнитные жидкости (далее – МЖ) – коллоидные системы, состоящие из жидкости-носителя и взвешенных в них ферро- и ферримагнитных частиц, поляризующиеся в магнитном поле. Это приводит к тому, что жидкость в магнитном поле может вести себя как твердое тело.
На практике это можно применить для замены подшипников и сальников: свойства МЖ как жидкости позволяют максимально обволакивать поверхности и заполнять поверхностные дефекты; при этом жесткость конструкции обеспечивается внешним магнитным полем.
На физические свойства магнитных жидкостей существенное влияние оказывают процессы агрегирования магнитных частиц, т.е. образование скоплений магнитных частиц – агрегатов.
В ходе численного моделирования нами определяются условия агрегирования магнитных частиц в тонкой пленке МЖ, равновесное состояние, к которому приходит система в зависимости от характера внешних условий. Для осуществления численного моделирования использовались вычислительные ресурсы НОЦ ПиРВ ПГУ «ПГУ-Тесла».

В нашем численном эксперименте мы моделировали магнитные частицы в тонкой пленке магнитной жидкости. Пленка помещена на твердую недеформируемую и непроницаемую подложку. В начальный момент времени пленка состоит из одного слоя частиц магнетита и жидкости-носителя (рис. Ini1). При моделировании допускается движение частиц в вертикальной плоскости (вверх, относительно подложки), для чего требуется решение задачи в трехмерном пространстве.
Часть экспериментальных данных нашего исследования была получена с применением атомно-силового микроскопа: в результате серии сканирований сформировано представление о распределении магнитных частиц в тонкой пленке (рис. Ini2).
Численное моделирование проводилось, чтобы сопоставить его результаты с результатами сканирования. Также моделирование позволяет менять в широких пределах условия, в которых находится система.
Результатом моделирования является набор координат всех частиц , полученный через заданный промежуток времени (здесь  – радиус-вектор i-ой частицы,  – декартовы координаты,  – время).
Чтобы получить этот набор координат, необходимо решить уравнения классической механики для каждой частицы: векторное уравнение поступательного движения центра масс частицы и векторное уравнение вращения вокруг ее центра масс.
Начальные условия
Прежде чем переходить к моделированию, необходимо задать начальные условия, в которых находится система в начальный момент времени. В нашем случае магнитные частицы распределены случайным образом в один слой на поверхности подложки. Изначально в системе нет агрегатов. В ходе моделирования количество частиц варьируется в пределах от 10 до 1000.
Частицы принимаются сферическими, одинакового размера, что наблюдалось с помощью атомно-силового микроскопа. Диаметр при моделировании выбирался в диапазоне 10-20 нм (в 1000 раз меньше толщины человеческого волоса).
Ферромагнитные материалы, использующиеся в качестве основы для частиц, взвешенных в МЖ, характеризуются тем, что состоят из доменов – областей, в которых магнитные моменты отдельных атомов ориентированы в одном направлении [[footnoteRef:1]].Характерной чертой магнитных частиц является собственный магнитный дипольный момент. Модуль магнитного дипольного момента частиц принимается равным для всех частиц в системе, так как размеры частиц равны. Ориентация дипольных магнитных моментов произвольна, задается случайным образом. [1:  Р. Розенцвейг Феррогидродинамика М. «Мир» 1989] 

Начальная скорость частиц определяется с учетом тепловой энергии их движения по формуле:

где  – постоянная Больцмана,  – абсолютная температура системы,  – масса частицы.
Система находится во внешнем магнитном поле.

Виды взаимодействий магнитных частиц
В начале текста мы обратили внимание на явление агрегации, т.е. соединения частиц друг с другом. За счет чего происходят эти процессы? В рассматриваемой системе главную роль играют три вида межчастичных взаимодействий:
· Магнитное диполь-дипольное взаимодействие;
· Силы Ван-дер-Ваальса;
· Стохастическая сила Ланжевена.

Магнитное диполь-дипольное взаимодействие обусловлено наличием у частиц магнетита собственного магнитного момента , который жестко с ними связан. Сила диполь-дипольного взаимодействия для i-й частицы с остальными частицами в системе:

где  ,  – магнитные дипольные моменты частиц;  – радиус-вектор между центрами двух частиц;  – магнитная проницаемость вакуума (магнитная постоянная).
Для моделирования силы Ван-дер-Ваальса при взаимодействии двух сферических атомов или неполярных молекул в ряде источников[footnoteRef:2] применяется потенциал Леннард-Джонса (потенциал 6-12), выведенный эмпирическим путем и хорошо согласующийся с теоретическими данными. Cила Ван-дер-Ваальса: [2: Wang, Holm Structure and magnetic properties of polydisperse ferroﬂuids: A molecular dynamics study PHYSICAL REVIEW E 68, 041401 (2003); Гулд Х., Тобочник Я. Компьютерное моделирование в физике. М.: Мир, 1990. т.1,; Allen M.P., Tildesley D.J. Computer Simulation of Liquids, Oxford, Oxford University Press, 1990.] 


где  – диаметр частицы.
Описанные силы требуют суммирования по всем частицам, что является очень затратным с точки зрения вычислительных ресурсов. Для оптимизации их вычисления часто используется метод Эвальда и периодические граничные условия, однако, в нашем случае для получения наиболее реалистичной картины требуется прямое суммирование по всем частицам. Именно здесь требуются ресурсы суперкомпьютеров.
Стохастическая сила Ланжевена обуславливает броуновское движение молекул жидкости-носителя. Она препятствует агрегированию частиц. Моделируется белым шумом с использованием модели Бокса-Мюллера:

где – удельный коэффициент трения.

Система уравнений динамики частиц
Итоговое уравнение поступательного движения имеет вид:

Итоговое уравнение вращательного движения:


Метод численного моделирования
Полученные уравнения относятся к стохастические дифференциальным уравнениям (СДУ) первого порядка, так как учитывают случайную силу Ланжевена. Для их решения используются различные алгоритмы, например, Рунге-Кутты, Верле, Тейлора.
В нашем случае использовался алгоритм Верле:




где  – координата,  – скорость поступательного движения,  – ускорение поступательного движения,  – угол отклонения,  – угловая скорость,  – угловое ускорение.
В левой части этих четырех выражений записано значение искомой величины на следующем шаге интегрирования (то есть, новое значение, которое приближает нас к окончательному решению).
Временной шаг , конечное время интегрирования . Таким образом, в ходе решения 10000 раз пересчитываются значения для координат, углов отклонения, угловой скорости и скорости поступательного движения. Для были также применены алгоритмы распределнных высилений.

Результаты
В результате проведенных численных экспериментов получены картины распреления магнитных частиц в тонкой пленке (рис. Fin1). Выявлена тенденция к формированию каплевидных агрегатов (рис. Fin2). Цепочечные агрегаты не были обнаружены, т.к. при моделировании учитывалось броуновское движение.
В перспективы выявление завимостей характера распределения частиц от температуры системы и величины внешнего магнитного поля.
