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Тема дисертації:
1. Подійне моделювання адсорбції молекулярного водню вуглецевими наноструктурами

2. An Event Simulation of Molecular Hydrogen Adsorption by Carbon Nanostructures

Реферат:
1. Робота присвячена розв'язанню актуальної науково-технічної задачі щодо розвитку та ефективного
використання методів обчислювальної математики стосовно вирішення проблем дослідження та
вдосконалення об'єктів накопичення енергії. Розроблено математичну дискретно-подійну модель процесу
адсорбції молекулярного водню вуглецевими наноструктурами, в якій використовуються прямокутні
потенціали парної взаємодії; це дозволяє істотно збільшити кількість модельних об'єктів у системі без
збільшення часу моделювання. Розроблено обчислювальний подійний метод підтримки постійного тиску в
молекулярній системі. Розроблено методи прискорення розрахунків процесу адсорбції водню вуглецевими
наноструктурами. Розроблено схему проведення обчислювального експерименту по адсорбції
молекулярного водню на поверхні вуглецевих наноструктур. Чисельний експеримент включає в себе етапи
спостереження процесу встановлення, багаторазового зняття інформації, переходу до наступного рівня
тиску при постійній температурі. Достовірність запропонованих обчислювальних методів та результатів



розрахункових досліджень підтверджена практично при вирішенні задачі дослідження параметрів адсорбції
водню вуглецевими наноструктурами.

2. The thesis is devoted to the solution of topical scientific task of development of mathematical models and
calculation methods for study the adsorption of molecular hydrogen by carbon nanostructures to increase the
efficiency of hydrogen batteries. The mathematical event-driven model of the molecular hydrogen adsorption by
carbon nanostructures, which uses a rectangular two-body interaction potentials, is developed. This can
significantly increase the number of model objects in the system without increasing the simulation time.
Computational event-driven method for maintaining constant pressure in the molecular system is developed. The
methods of acceleration calculations of the process of hydrogen adsorption by carbon nanostructures are
developed. The scheme of numerical experiments of the molecular hydrogen adsorption on the surface of carbon
nanostructures is developed. The numerical experiment includes the steps of monitoring the process of
establishing, repeated removal of information, go to the next level of pressure at constant temperature. The
reliability of the proposed computational methods and results of computational studies confirmed practically
when solving the problem the study of hydrogen adsorption parameters of carbon nanostructures.
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