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1. Комп'ютерне моделювання структури, властивостей порового простору та водневої ємності
нанопористого вуглецю

2. Computer modelling of structure, properties of space of pores and hydrogen capacity of nanoporous carbon

Реферат:
1. У роботі створена імітаційна модель базових структурних перетворень процесу формування
нанопористого вуглецю з карбіду кремнію. Обчислювальний експеримент показав, що імітаційна модель
відповідає фізичній природі формування нанопористого вуглецю з карбіду кремнію і адекватно моделює
його. Результати імітаційного моделювання становлять високоінформативний опис структури і
властивостей нанопористого вуглецю за такими параметрами як: густина, питома площа поверхні пор,
відношення sp2/sp3, об'єм пор та їх розподіл за розмірами, усадка, воднева ємність. Розроблено
реконструкційну модель нанопористого вуглецю, яка за комплексом характеристик, які вона описує
(густина, пористість, питома площа поверхні пор, відношення sp2/sp3, об'єм пор, розподіл пор за розмірами,
усадка, воднева ємність, розміри атомів, температури утворення, форма вихідного карбіду, підкладка з



карбіду на якій утворюється нанопористий вуглець) відповідає експериментальним даним. Розроблено і
адаптовано для нанопористого вуглецю методи обчислення параметрів модельної атомної структури (у т.ч.
простору пор). Методами дослідження є методи обчислювальної фізики: молекулярна динаміка, метод
Монте-Карло, апарат Вороного-Делоне, імітаційне комп'ютерне моделювання. Розроблено швидкодіючі
комп'ютерні програми для реалізації вказаних моделей. Це дозволяє автоматизувати процес і проводити
вивчення нанопористого вуглецю, отриманого з карбідів, на системній основі. Моделі, втілені у
комп'ютерних програмах, дають можливість досліджувати вплив температури синтезу на параметри
структури утвореного нанопористого вуглецю і обчислювати необхідні характеристики. Можливе
поліпшення характеристик і уточнення необхідних параметрів моделей.

2. The work established the іmitative model of basic structural transformation of process of forming nanoporous
carbon from silicon carbide. Computer simulation showed that the imitative model corresponds to the physical
nature of the formation of nanoporous carbon from silicon carbide and adequately simulates it. Simulation results
provide a highly informative description of the structure and properties of nanoporous carbon for such
parameters as: density, specific surface area of pores, sp2/sp3 ratio, pore volume, pore-size distribution,
shrinkage, hydrogen capacity. Developed a reconstruction model of nanoporous carbon, which for a set of
characteristics it describes: density, porosity, specific surface area of pores, sp2/sp3 ratio, pore volume, pore-size
distribution, shrinkage, hydrogen capacity, atom sizes, the temperature of formation, the shape of the initial
carbide, carbide substrate on which is formed nanoporous carbon, meets the experimental data. Developed and
adapted for nanoporous carbon methods of calculation of parameters of model atomic structure (including pore
space). Research methods are the methods of computational physics: molecular dynamics, Monte Carlo method,
Voronoi-Delaunay apparatus, imitative computer modelling. Fast computer programs are developed for
implementing these models. This allows you to automate the process and conduct the study of carbide-derived
nanoporous carbon on a systematic basis. Models, embodied in computer programs, make it possible to investigate
the effect of synthesis temperature on the parameters of structure of formed nanoporous carbon and calculate the
set of required characteristics. It is possible to improve performance and refine necessary parameters of models.
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