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Abstract. The work is dedicated to cellular automata (CA) modeling of diffusion-reaction
processes of multicomponent impurities.

Three-dimensional CA models of the following scenarios relating to the dispersion and impurity
transformation were constructed: independent dispersion of constituents of a multicomponent
contaminant, the absorption of one substance by another (pollutant neutralization model), the
appearance of a new substance as a result of the interaction between the two initial (chemical
reaction model). In this paper we implemented the CA-diffusion in a spatial domain with
a complicated boundary. The binary type parameter was mapped to each block in the base
substitution, as a result of which all the blocks were divided into two types: internal and boundary.
This parameter, as a result, determines the necessity of the corresponding block’s rotation when
performing the base substitution. Thereby the boundary of the modeling domain can be specified
arbitrarily.

For the computer experiments and analysis of results, we developed an application that imple-
ments the above models, reproducing the spatio-temporal concentration distribution of the gas
impurities and the formation process of a secondary contaminant from precursor gases.

The application allows us to consider the constant and pulse emission sources of the pollutant,
and also display the distribution of impurity particles in an arbitrary section of the region at any
time iteration and at the required distance from the emission source.
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Введение

Среди задач экологии немаловажную
роль играют исследования закономерностей и
особенностей распространения атмосферных
примесей и их пространственно-временного
распределения. Экологический мониторинг
как инструмент контроля интенсивности воз-
действия на окружающую среду позволяет
лишь регистрировать изменения характери-
стик процессов. Результаты математического
моделирования на основе данных мониторин-
га составляют основу для оценки текущего
состояния и тенденций изменения воздуш-
ного бассейна, а также разработки возмож-

ных мероприятий по обеспечению чистоты
атмосферы [1–3]. Для прогнозирования эко-
логической ситуации требуется не только тео-
ретическая проработка методик выполнения
измерений, но и разработка новых методов
анализа состояния объектов природной сре-
ды, совершенствование моделей отдельных
природных явлений и экосистемы в целом.

Распространяясь в атмосфере, газообраз-
ные и аэрозольные примеси, участвуя в раз-
личных химических процессах, могут вы-
зывать так называемое вторичное загрязне-
ние [2], оказывающее негативное воздействие
на состояние окружающей среды.
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Мигрируя, загрязнители на различных
стадиях химических реакций претерпевают
изменения от деградации до перехода в иные
химические формы. На сегодняшний день раз-
работаны эффективные модели кинетики и
динамики аэрозолей и газообразных приме-
сей в атмосфере [1–4 и др.], для примене-
ния которых требуются, как правило, значи-
тельные вычислительные мощности. Расши-
рить возможности исследования миграции и
физико-химических процессов превращения
реагентов в атмосфере позволяет клеточно-
автоматное (КА) моделирование.

В настоящее время клеточно-автоматные
модели [5–8], активно развивающиеся приме-
нительно к диффузионно-реакционным про-
цессам, привлекают пристальное внимание [8–
14]. Интерес к ним стимулируется и интенсив-
ным использованием алгоритмов параллель-
ного программирования. Дискретные модели,
основанные на булевой алгебре, базовые ал-
горитмы которых впервые сформулированы
в [5], позволяют разработать эффективные
программные средства за счет представле-
ния сложных процессов посредством простых
функций перехода конечного автомата. И об-
ласть применения КА подходов продолжает
расширяться.

Огромное разнообразие модификаций кле-
точных автоматов, моделирующих простран-
ственную динамику, определило понятие мел-
козернистого параллелизма, объединяющего
различные модели вычислений, характеризу-
ющиеся следующими главными свойствами
КА: процесс вычисления глобальных конфи-
гураций является итерационным, при этом
виртуальный параллелизм определения но-
вых клеточных состояний неограничен; вза-
имодействия между клетками являются ло-
кальными, т.е. при вычислении функции пе-
рехода для каждой клетки в качестве пере-
менных состояния используется ограничен-
ное число близлежащих клеток. На алфавит
состояний клеток (булевый, целочисленный,
символьный и вещественный) ограничения не
накладываются.

Настоящая работа посвящена реализа-
ции КА-моделей диффузии и взаимодействия
загрязняющих веществ в атмосфере. Раз-
работанные модели использовались в чис-
ленных экспериментах по воспроизведению
пространственно-временного распределения
концентрации газовых примесей, а также

формирования вторичного загрязнителя из
газов-предшественников.

1. Диффузия и взаимодействие
примесей

В работе [14] КА-алгоритм диффузии
был распространен на трехмерное простран-
ство. Клеточный автомат представлен в ви-
де множества клеток дискретного простран-
ства, каждой из которых в соответствие по-
ставлен конечный автомат. Рассмотрены оди-
наковые конечные автоматы, определяемые
множеством координат клеток, внутренних
состояний, входных состояний и локальным
оператором (функцией перехода).

Область пространства, как и в плоском
случае, представлена клеточным массивом,
множество имен которого обозначено через

𝑀 = {(𝑖, 𝑗, 𝑘) : 𝑖, 𝑗, 𝑘 = 0, . . . , 𝑁} .
В 𝑀 выделено два подмножества:

𝑀 ′ = {(𝑖, 𝑗, 𝑘) :

𝑖 mod 2 = 𝑗 mod 2 = 𝑘 mod 2 = 0}
— имена с четными индексами и

𝑀 ′′ = {(𝑖, 𝑗, 𝑘) :

𝑖 mod 2 = 𝑗 mod 2 = 𝑘 mod 2 = 1}
— с нечетными.

Для каждого имени (𝑖, 𝑗, 𝑘) ∈ 𝑀 локаль-
ная конфигурация определена шаблоном [14]

𝑇 (𝑖, 𝑗, 𝑘) =
{︀

(𝑖, 𝑗, 𝑘) , (𝑖, 𝑗 + 1, 𝑘) ,

(𝑖+ 1, 𝑗 + 1, 𝑘) , (𝑖+ 1, 𝑗, 𝑘) , (𝑖, 𝑗, 𝑘 + 1) ,

(𝑖, 𝑗 + 1, 𝑘 + 1) , (𝑖+ 1, 𝑗 + 1, 𝑘 + 1) ,

(𝑖+ 1, 𝑗, 𝑘 + 1)
}︀
.

Конфигурация представляет блок из восьми
кубиков

𝑆 (𝑖, 𝑗) =
{︀

(𝑢1, (𝑖, 𝑗, 𝑘)) , (𝑢2, (𝑖, 𝑗 + 1, 𝑘)) ,

(𝑢3, (𝑖+ 1, 𝑗 + 1, 𝑘)) , (𝑢4, (𝑖+ 1, 𝑗, 𝑘)) ,

(𝑢5, (𝑖, 𝑗, 𝑘 + 1)) , (𝑢6, (𝑖, 𝑗 + 1, 𝑘 + 1)) ,

(𝑢7, (𝑖+ 1, 𝑗 + 1, 𝑘 + 1)) , (𝑢8, (𝑖+ 1, 𝑗, 𝑘 + 1))
}︀
.

КА функционирует в синхронном двухтакт-
ном режиме. Каждая итерация подразделя-
ется на два такта. На четных тактах базовая
подстановка применяется к четным блокам,
на нечетных — к нечетным.

Подстановка выполняет поворот состоя-
ний в клетках блока вокруг одной из трех
осей с вероятностью 𝑝 по часовой стрелке
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Рис. 1. Взаимодействие клеток при переходе

и с вероятностью (1 − 𝑝) — против часовой
стрелки. Для определения оси поворота в
каждую подстановку вводится контекстная
клетка (𝑥𝑞, 𝑚𝑞), для вычисления направле-
ния поворота блока состояний — контекстная
клетка (𝑥𝑝, 𝑚𝑝), а для управления чередова-
нием четного и нечетного тактов — контекст-
ная клетка (𝑥𝑡, 𝑚𝑡).

Составляющие многокомпонентной при-
меси могут мигрировать как независимо друг
от друга (консервативные примеси), так и
вступать в химические реакции. При моде-
лировании реакционных процессов исполь-
зованы описанные в [15] для плоского слу-
чая таблицы принятия решений. Реализова-
ны следующие сценарии поведения примесей:
поглощение одного вещества другим (модель
нейтрализации загрязнителей посредством ис-
пользуемых реагентов), независимое распро-
странение составляющих многокомпонентно-
го загрязнителя, появление нового вещества
в результате взаимодействия двух исходных
(модель образования вторичного загрязните-
ля).

При этом перемещение производится бло-
ками по восемь клеток. Пример взаимодей-
ствие клеток при переходе проиллюстрирован
на рис. 1.

Каждой клетке поставлено в соответ-
ствие положительное целочисленное значе-
ние, идентифицирующее примесь, находящу-
юся в этой клетке. Число ноль сопоставляется
«чистой» клетке. При реализации реакцион-
ного процесса для двух примесей после вы-
полнения базовой подстановки для составля-
ющих блока выполняется проверка возмож-
ности химической реакции между примесями.
Если последняя возможна, один из элементов
принимает значение новой примеси, другая
молекула примеси пропадает.

2. Моделирование положения границ

При классическом моделировании диф-
фузии описание неплоской границы сопряже-
но с определенными сложностями. Так, при
реализации конечно-разностных моделей в
случае, когда граница не является горизон-
тальной, обычно осуществляется переход от
декартовой системы координат к обобщенной
(𝑥̄1, 𝑥̄2, 𝜍) с помощью следующих формул [2]:

𝑥1 = 𝑥̄1, 𝑥2 = 𝑥̄2, 𝜍 =
𝑥3 − 𝛿 (𝑥1, 𝑥2)

𝐻 − 𝛿 (𝑥1, 𝑥2)
𝐻,

где 𝐻 — высота верхней границы области рас-
пространения примеси, 𝛿 (𝑥1, 𝑥2) — функция,
описывающая рельеф. В терминах клеточных
автоматов построение модели миграции и оса-
ждения примесей с учетом наличия плоских
наклонных и рельефных границ упрощается.

Реализована КА-диффузия в простран-
ственной области со сложной границей. Каж-
дому блоку в базовой подстановке сопостав-
лен параметр бинарного типа, в результате
чего все блоки подразделяются на два вида:
внутренний и граничный. Введенный пара-
метр в результате определяет необходимость
вращения данного блока при выполнении ба-
зовой подстановки. При этом граница области
моделирования может быть задана произволь-
ным образом.

Ниже для наглядности проиллюстрирова-
на реализация построения плоских наклон-
ных границ (рис. 2). Жирная линия соответ-
ствует граничной плоскости. Клетки, пересе-
каемые этой линией, и клетки, расположен-
ные выше нее, являются граничными (выделе-
ны жирным контуром). При моделировании
базовая подстановка не будет применяться к
этим клеткам.

Осаждение примеси на установленной гра-
нице моделируется как накопление частиц в
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Рис. 2. Двумерная граница Рис. 3. Моделирование области
осаждения

крайних клетках рассматриваемой области.
На рис. 3 граничные клетки выделены темно-
серым цветом. В зависимости от типа гра-
ничных условий в этих клетках в процессе
работы алгоритма может накапливается (оса-
ждаться) примесь.

В пространственной модели реализованы
аналогичные подходы построения границ и
выбора граничных блоков.

3. Программная реализация

Разработанные модели миграции много-
компонентной загрязняющей субстанции в
терминах клеточных автоматов могут найти
применение при решении конкретных задач
экологии.

На сегодняшний день не существует еди-
ного систематического подхода для построе-
ния КА-моделей по заданным характеристи-
кам процесса, зачастую приходится ограни-
чиваться качественным сходством результа-
тов моделирования с наблюдаемым явлени-
ем, однако иногда это удается сделать, ис-
ходя из опыта и сопоставления с результата-
ми, полученными с использованием численно-
аналитических методов.

Для проведения компьютерных экспери-
ментов и анализа результатов разработано
приложение на языке Object Pascal (компиля-
тор Free Pascal) c использованием средств
программирования трехмерной графики –
OpenGL. Главное окно программы изобра-
жено на рис. 4.

Приложение позволяет рассматривать по-
стоянные и импульсные источники выброса
загрязняющего вещества, реализована воз-
можность отображения результатов в проек-
ции на выбранную плоскость на требуемом

расстоянии от источника выброса. Програм-
ма дает возможность отображать распреде-
ление примесей на любой временной итера-
ции в произвольном сечении области модели-
рования. Осредненные значения количества
частиц в рассматриваемом сечении при необ-
ходимости выводятся на экран в нижнем ле-
вом углу окна. На рис. 5 представлен пример
выбора сечения и отображения результатов
диффузии примеси от двух источников, рас-
положенных соответственно выше и ниже вы-
бранного сечения.

В приложении также предусмотрена воз-
можность прорисовки клеток, соответству-
ющих каждому типу взаимодействующих
частиц. Так, на рис. 6 справа представле-
ны результаты распределения частиц ре-
агентов (верхнее и нижнее изображения)
и продукта реакции (среднее изображение)
для одновременного выброса в разных точ-
ках пространства двух взаимодействующих
примесей, 𝑡 = 1000, размеры источников –
10×10×10, размер области моделирования –
300×300×300.

Кроме того, реализован переход от буле-
вых значений к непрерывным функциям рас-
пределения загрязнителя, производимый пу-
тем осреднения по задаваемой пользователем
окрестности значений состояний клеток авто-
мата.

Результаты моделирования миграции за-
грязняющих веществ позволяют решать про-
блемы блокирования распространения загряз-
нителей, прогнозирования последствий воз-
действия на экосистему и оценки локально-
го состояния окружающей среды. Используе-
мые подходы обеспечивают возможность по-
средством относительно простых функций

89



Клеточно-автоматное моделирование диффузии многокомпонентных примесей

Рис. 4. Главное окно программы

Рис. 5. Выбор сечения
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Рис. 6. Распределение частиц при взаимодействии субстанций друг с другом

перехода моделировать сложные процессы и
могут применяться в качестве дополнения к
развитым математическим моделям гидро-
динамики и традиционно применяемым для
изучения миграции различных субстанций и
хорошо зарекомендовавшим себя численным
методам. Применение клеточно-автоматных
моделей экологических процессов может быть
полезным дополнением указанных численно-
аналитических методов. Однако при построе-
нии КА-модели того или иного явления сле-
дует подобрать корректный способ перехода
от его физико-химического представления к
клеточно-автоматному описанию процесса. В
работе [16] предложен подход, позволяющий
определить масштабирующие коэффициенты
(длина стороны клетки в метрах, время ите-
рации в секундах, константа скорости реак-
ции с размерностью 𝑐−1), связывающие реаль-
ные и модельные характеристики процессов,
на основе введения понятия инварианты КА-
модели. Предлагаемая в [16] методика в це-
лом ряде случаев может быть применена для
интерпретации результатов работы построен-
ных диффузионно-реакционных КА-моделей
в привычных понятиях и обратно.

При создании моделей рассеяния, транс-
формации и осаждения примесей клеточно-
автоматный подход может сочетаться с

конечно-разностными [1–4], а также факто-
ризационными [17]. Дальнейшей целью ис-
следований в данном направлении являются
совместные вычислительные эксперименты
для различных моделей процессов миграции
загрязнителей, которые послужат определе-
нию масштабов и инвариантов [16] для КА-
моделей.
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