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Державний реєстраційний номер: 0122U001979

Особливі позначки: відкрита
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II. Етап виконання ДіР
Номер етапу: 1
Назва етапу: Аналіз стрктури складних багатокомпонентних процесів і систем, що є основою сучасних
кібер-фізичних систем (наноструктури- і нонопористі середовища, нейро-біо-feedback-системи та ін.) на
основі створення наукоємних гібридних моделей Розробка нелінійних математичних моделей складних
наносорбційних систем і процесів з урахуванням взаємодій нано- і макропотоків, енергій активації,
дисперсійних сил, потенціалу Ленарда-Джонса, температури середовища та ін. нанооефектів і чинників
поверхневої адсорбційної взаємодії. Побудова спеціалізованих алгоритмів реалізованих на основі підходів і
парадигми паралелізму для виконання обчислень на основі математичних моделей нанопористих
середовищ при застосуванні схем параметризації в околі точок фазових переходів. Побудова математичних
моделей, що викають у спектральних задачах для квазічастинок багатокомпонентних наносистем і
багатошарових нанорозмірних об’єктах та основі систем рівнянь Шредінгера та Пуассона.

Початок етапу: 01.2022

Закінчення етапу: 12.2022

Вид звітного документа: Проміжний звіт

III. Відомості про виконавця ДіР
Повне найменування юридичної особи (або ПІБ фізичної особи): Тернопільський
національний технічний університет імені Івана Пулюя

Код за ЄДРПОУ: 05408102

Місцезнаходження: вул. Руська, буд. 56, м. Тернопіль, Тернопільський р-н., Тернопільська обл., 46001,
Україна

Форма власності:
Сфера управління: Міністерство освіти і науки України

Ідентифікатор ROR: Не застосовується

Розмір організації:
Телефон: 380352519701, 380352254983



IV. Відомості про співвиконавців ДіР

V. Відомості про замовника ДіР
Повне найменування юридичної особи (або ПІБ фізичної особи): Міністерство освіти і науки
України

Код за ЄДРПОУ: 38621185

Місцезнаходження: проспект Перемоги, буд. 10, м. Київ, 01135, Україна

Форма власності:
Сфера управління: Кабінет Міністрів України

Ідентифікатор ROR: Не застосовується

Розмір організації:
Телефон: 380444813221

VI. Джерела, напрями та обсяги фінансування ДіР
Підстава для проведення ДіР: 34 - договір (замовлення) з центральним органом виконавчої влади,
академією наук (головними розпорядниками бюджетних коштів на проведення НДДКР)

Напрям фінансування:  2.1 - фундаментальні дослідження

Джерела фінансування

7713 - кошти держбюджету

Код програмної класифікації видатків і кредитування (КПКВК): 2201040

Фактичний обсяг фінансування (тис. грн.): 910.000



VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Методи та високопродуктивні технології математичного моделювання і функціональної ідентифікації
складних багатокомпонентних систем і процесів (нанопористі і нанорозмірні структури, об’єкти безпечної
енергетики, когнітивні системи)

Назва роботи англійською:
Methods and high-performance technologies of mathematical modeling and functional identification of complex
multicomponent systems and processes (nanoporous and nanoscale structures, safe energy objects, cognitive
systems)

Реферат українською:
Розроблені високопродуктивні технології для обчислень та ідентифікації параметрів моделей (складних
багатокомпонентних систем і процесів для нанопористих і нанорозмірних структур, об’єктів безпечної
енергетики з поглинанням шкідливих викидів в атмосферу та когнітивних систем), що забезпечує прийняття
науково-обґрунтованих рішень (властивостей наноструктур, параметрів енергії активації, умов рівноваги,
коефіцієнтів дифузії у різноромірних між- і внутрічастинкових просторах, амплітудно-частотних параметрів
когнітивних сигналів біооб’єктів). Запропонована методика двовимірного моделювання та дослідження
методом Монте-Карло компетитивної адсорбцiї у внутрікристалітному просторі різнорозмірних сферичних
наночастинок, що симулюють дифузію як броунівського руху суміші малих і великих молекул адсорбату
всередині мікропористого каналу кристаліту цеоліту, що дало можливість проаналізувати кінетику
осадження малих і великих молекул різної концентрації адсорбату на внутрішній поверхні мікропори під
дією чинників поверхневої адсорбційної взаємодії. Розроблені нові маловитратні методи ідентифікації
коефіцієнтів дифузі та консолідації у внутрішньо- та міжчастинковому просторах наносистем на основі
теорії оптимального керування для реалізації високопродуктивних процедур ідентифікації параметрів
моделей. Побудовані просторові адаптивні матриці відклику когнітивної системи та алгоритми обчислення
значень векторів вагових коефіцієнтів впливу когнітивних сигналів EEG-сенсорів нейровузлів, що
визначають параметри її станів у залежності від feedback впливів визначених груп нейро-об’єктів. На основі
розробленої теорії квазістаціонарних станів та активної динамічної провідності відкритих наносистем
розроблено системи ШІ (моделі та програмні засоби) для встановлення ступеню відклику електронних
систем на зовнішнє збурення та встановлення ефектів такої взаємодії на роботу і прецизійні параметри
безпосередньо функціонуючих наноприладів, що працюють у інфрачервоному діапазоні.

Реферат англійською:
 High-performance calculations and identification technologies of model parameters (complex multicomponent
systems and processes for nanoporous and nanoscale structures, safe energy objects with absorption of harmful
emissions into the atmosphere, and cognitive systems), which ensures the adoption of scientifically based
decisions (properties of nanostructures, energy activation, equilibrium, diffusion coefficients in inter- and
intraparticle spaces, amplitude-frequency parameters of cognitive signals) is developed. The proposed method of
two-dimensional modeling and research by the Monte Carlo method of competitive adsorption in the
intracrystalline space of spherical nanoparticles of different sizes simulating diffusion as a Brownian motion of a
mixture of small and large adsorbate molecules inside the microporous channel of a zeolite crystallite.. New low-
cost methods for identifying diffusion and consolidation coefficients in the intra- and interparticle spaces of
nanosystems based on the theory of optimal control have been developed for the implementation of high-
performance procedures for identifying model parameters. Spatial adaptive response matrices of the cognitive
system and algorithms for calculating the vector values of the weighting coefficients of the influence of the
cognitive signals of the EEG sensors of the neuronodes, which determine the parameters of its states depending



on the feedback of the influence of certain groups of neuro-objects, were constructed. On the basis of the
developed theory of quasi-stationary states and active dynamic conductivity of open nanosystems, artificial
intelligence systems (models and software) have been developed to establish the degree of response of electronic
systems to external disturbances and to establish the effects of such interaction on the operation and precision
parameters of directly functioning nanodevices operating in the infrared range electromagnetic waves.

Індекс УДК: , 621.373, 510.51 519.712.3 51-73 51-74

Коди тематичних рубрик: 29.41.01, 47.09.48
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Методи та високопродуктивні технології математичного моделювання і
функціональної ідентифікації складних багатокомпонентних систем і процесів

Назва НТП англійською: Methods and high-performance technologies of mathematical modeling and
functional identification of complex multicomponent systems and processes

НТП, яку передбачалося створити:
Причини, через які НТП не було створено:
Отримані результати: Методи, теорії, Програмні продукти

Галузь застосування: інженерна екологія, адсорбційні нанотехнології очищення повітря від вуглецевих
викидів як зниження впливу глобпльного потепління; цифрова діагностика неврологічного стану людини;
прикладна мікроелекторніка: наноелементи приладів, що працюють в інфрачервоному діапазоні

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Розроблені високопродуктивні суперкомпютерні технології для обчислень та ідентифікації
параметрів моделей (складних багатокомпонентних систем і процесів для нанопористих і нанорозмірних
структур, об’єктів безпечної енергетики з поглинанням шкідливих викидів в атмосферу та когнітивних
систем), для прийняття науково-обґрунтованих рішень (властивостей наноструктур, параметрів енергії
активації, коефіцієнтів дифузії у різноромірних між- і внутрічастинкових просторах). Розроблено нові
аналітичні методи моделювання полів концентрацій дифундованих компонетів адсорбату у внутрішньо- та
міжчастинковому просторах у багатокомпонентних нанопористих середовищах з використанням
операційного методу Гевісайда та матриць впливу Коші для неоднорідних крайових задач адсорбції зі
зворотними зв’язками для класів нелінійних ізотерм адсорбції типу Ленгмюра. Обґрунтовані і розвинуті
підходи побудови узагальнених нелінійних рівнянь рівноваги адсорбції Ленґмюра. Реалізовані ефективні
схеми розпаралелювання та декомпозиції нелінійних моделей. Проаналізовано динаміку покриття поверхнi
мікропори у стані адсорбційної рівноваги. Розроблені: маловитратні методи ідентифікації коефіцієнтів
дифузі та консолідації у внутрішньо- та міжчастинковому просторах наносистем, отримані вирази градієнтів
функціоналів-нев'язки для реалізації високопродуктивних процедур ідентифікації параметрів моделей;
наукова основа проєктування багатокомпонентних наносистем і багатошарових нанорозмірних об’єктах
прикладної електроніки.; варіаційний метод для рівняння Шредінгера, що враховує складову гамільтоніана,
зумовлену потенціалом деформації акустичних фононів при різних температурах. Побудовані адаптивні
матриці відклику когнітивної системи для визначення параметрів її станів у залежності від feedback впливу
нейросигналів. Запропоновано нову квантово-механічну методологію моделювання тунельного транспорту
через відкриті наноструктури на основі нітридних напівпровідників з урахуванням внеску акустичних
фононів.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Поліпшення стану навколишнього середовища,
Економія енергоресурсів, Поліпшення якості життя та здоров'я населення, ефективності діагностики та
лікування хворих

Вплив НТП на довкілля:
Впровадження НТП: окремі складові розробки знаходяться в процесі впровадження

Практична реалізація НТП
Початок етапу: 01.2022

Закінчення етапу: 12.2022



Споживачі продукції:Установи проєктування газопереробного обладнання, систем каталізу та очистки
повітря, лабораторії дослідження та установи проєктування багатокомпонентних нанорозмірних елементів
прикладної електроніки, медичні установи та центри цифрової медицини та діагностики

Перспективні ринки:
Характер співробітництва з інвестором

Потрібний обсяг інвестицій, тис. грн.: 0
Права, що надаються інвестору після завершення роботи: Спільні права на НТП

Наявність бізнес-плану: Так

Техніко-економічне обгрунтування: Так

Потенціальний обсяг продажу, тис. грн.: 0
Очікуваний термін окупності (років):
Додаткова інформація:
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