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Ïðåäñòàâëåíà ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïîðèñòîñòè íàíîñòðóê-
òóð. Ñóòü åå â ðàçáèåíèè ìåòîäîì Âîðîíîãî–Äåëîíå èñõîäíîãî êëàñòåðà íà òåò-
ðàýäðû ñ ïîñëåäóþùèì âû÷èñëåíèåì ðàçìåðîâ íàíîïîð êàê ïóñòîò âíóòðè êàæ-
äîãî òåòðàýäðà è îïðåäåëåíèåì êàíàëîâ ìåæäó íèìè êàê ñîåäèíåíèé ïóñòîò äâóõ
ñîñåäíèõ òåòðàýäðîâ. Ïîñòðîåíà êàðòà ïîð è âû÷èñëåí îáúåì ïîð êëàñòåðà.
Âû÷èñëåíèÿ ïðîèçâåäåíû íà áàçå ïàêåòà êîìïüþòåðíûõ ïðîãðàìì MatLab.

Ñîâðåìåííûå íàíîñòðóêòóðíûå óãëåðîäíûå ìàòåðèàëû, â ÷àñò-
íîñòè íàíîïîðèñòûé óãëåðîä, ïîëó÷åííûé èç êàðáèäîâ [1], ÿâëÿþò-
ñÿ ïåðñïåêòèâíûìè äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ â êà÷åñòâå ñèñòåì äëÿ õðà-
íåíèÿ âîäîðîäà, à òàêæå äëÿ àäñîðáöèè òîêñè÷åñêèõ âåùåñòâ è
òðàíñïîðòà áèîìîëåêóë. Â ñîîòâåòñòâèè ñ èäååé êîíñòðóèðîâàíèÿ
ñòðóêòóðû ìàòåðèàëà ñ ïðîãíîçèðóåìûìè ñâîéñòâàìè ðàçðàáàòû-
âàþòñÿ ìàòåðèàëû ñ çàäàííûìè ïîðèñòîñòüþ, ðàçìåðîì ïîð è ðàñ-
ïðåäåëåíèåì ïîð ïî ðàçìåðàì [1]. Íåîòúåìëåìîé ÷àñòüþ ýòîé çà-
äà÷è ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëåíèå ÷èñëåííûõ çíà÷åíèé êëþ÷åâûõ ïàðà-
ìåòðîâ ñèñòåìû ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ.

Îäíèì èç ñïîñîáîâ ìàòåìàòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ, êîòîðûå ìîãóò
áûòü ïðèìåíåíû ê ïîðèñòûì ñèñòåìàì, ÿâëÿåòñÿ ðàçáèåíèå Âîðî-
íîãî–Äåëîíå [2]. Ïóñòü çàäàíà ñèñòåìà òî÷åê S (íàïðèìåð êëàñòåð
èç N àòîìîâ) â îáëàñòè ïðîñòðàíñòâà W. Äëÿ ëþáîé òî÷êè ñèñòåìû
S ìîæíî óêàçàòü îáëàñòü ïîäïðîñòðàíñòâà èç W, âñå òî÷êè êîòîðîé
áëèæå ê âûáðàííîé òî÷êå, ÷åì ê ëþáîé äðóãîé òî÷êå ñèñòåìû S.
Òàêàÿ îáëàñòü íàçûâàåòñÿ ìíîãîãðàííèêîì Âîðîíîãî äëÿ ýòîé òî÷-
êè. Â òðåõìåðíîì ïðîñòðàíñòâå ìíîãîãðàííèê Âîðîíîãî ÿâëÿåòñÿ
âûïóêëûì ìíîãîãðàííèêîì. Íàïðèìåð, â ñëó÷àå ïåðèîäè÷åñêîé
ñòðóêòóðû ñèñòåìû ìíîãîãðàííèêîì Âîðîíîãî ÿâëÿåòñÿ ÿ÷åéêà
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Âèãíåðà–Çåéòöà [3]. Çàäàííîå ðàçáèåíèå ïðî-
ñòðàíñòâà íà ìíîãîãðàííèêè Âîðîíîãî îäíîçíà÷-
íî îïðåäåëÿåò íåêóþ ñèñòåìó òî÷åê, à òàêæå
îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿåòñÿ ýòîé ñèñòåìîé òî÷åê.
Ìíîãîãðàííèêè Âîðîíîãî ïîêðûâàþò ïðîñòðàí-
ñòâî áåç ùåëåé è íàëîæåíèé. Ñèìïëåêñîì Äå-
ëîíå íàçûâàåòñÿ òîëüêî òàêîé òåòðàýäð èç òî-
÷åê ñèñòåìû S, êîòîðûé âïèñàí â ñôåðó, íå ñî-
äåðæàùóþ äðóãèõ òî÷åê ñèñòåìû S. Íàáîð
òàêèõ òåòðàýäðîâ D îïðåäåëÿåò òðèàíãóëÿöèþ
ñèñòåìû S, ò. å. ðàçáèåíèå ñèñòåìû íà ñîâî-
êóïíîñòü òåòðàýäðîâ D áåç íàëîæåíèé è ùåëåé,
è íàçûâàåòñÿ ðàçáèåíèåì Äåëîíå. Òðèàíãóëÿöèÿ
Äåëîíå D îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿåò ñèñòåìó S, è
äàííàÿ ñèñòåìà S îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿåò òðè-
àíãóëÿöèþ Äåëîíå D çàíèìàåìîé åþ îáëàñòè
ïðîñòðàíñòâà. Öåíòðû îïèñàííûõ âîêðóã òåò-
ðàýäðîâ èç ðàçáèåíèÿ Äåëîíå D ñôåð îäíîâðå-
ìåííî ÿâëÿþòñÿ âåðøèíàìè ðàçáèåíèÿ Âîðîíîãî
äëÿ S. Âñëåäñòâèå òàêîé ñâÿçè óïîòðåáëÿåòñÿ
òåðìèí «ðàçáèåíèå Âîðîíîãî–Äåëîíå» (ÐÂÄ).
Åñëè òî÷êè ñèñòåìû S – ýòî àòîìû îïðåäåëåí-
íîãî îäèíàêîâîãî ðàäèóñà, òî ïîñòðîåíèå ÐÂÄ
ñîõðàíÿåò âñå ñâîè ñâîéñòâà.

Ñèìïëèöèàëüíîé ïîëîñòüþ, ñîãëàñíî ðàáîòå [2],
íàçûâàåòñÿ ïðîñòðàíñòâî îáúåìà òåòðàýäðà
(òðåõìåðíîãî ñèìïëåêñà), íå çàíÿòîå àòîìàìè,
íàõîäÿùèìèñÿ â åãî âåðøèíàõ. Öåíòðîì ñèìï-

ëèöèàëüíîé ïîëîñòè â ÐÂÄ ÿâëÿåòñÿ öåíòð îïè-
ñàííîé âîêðóã òåòðàýäðà ñôåðû. Òàêóþ ïîëîñòü
áóäåì ñ÷èòàòü ï ðîé, à öåíòð ñèìïëåêñà – öåí-
òðîì ïîðû. Ñèìïëèöèàëüíàÿ ïîëîñòü äëÿ òåò-
ðàýäðè÷åñêîé êîíôèãóðàöèè ÷åòâåðêè øàðîâ îã-
ðàíè÷åíà íåïðîíèöàåìûìè ïîâåðõíîñòÿìè øà-
ðîâ è ïëîñêèìè ãðàíÿìè ñèìïëåêñà, ÷åðåç
êîòîðûå ìîæíî ïðîíèêíóòü âíóòðü ïîëîñòè.
×åðåç ïëîñêèå ãðàíè ñèìïëåêñà íåêèé çîíä â
âèäå øàðà ðàäèóñà ràò (íàïðèìåð àäñîðáèðóå-
ìûé àòîì) ìîæåò ïðîíèêíóòü âãëóáü ñèìïëåê-
ñà ê öåíòðó ïîðû. Îòðåçîê, ñîåäèíÿþùèé öåíò-
ðû ñèìïëåêñîâ, íàçîâåì ïîðîâûì êàíàëîì, à åãî
øèðèíà îïðåäåëÿåòñÿ ðàäèóñîì îïèñàííîé âîê-
ðóã îáùåé ãðàíè îêðóæíîñòè. Òàêèì îáðàçîì, â
ñèìïëèöèàëüíîé ïîëîñòè ìîæåò áûòü ïîìåùåí
øàð ðàäèóñîì íå áîëåå rsph – ràò (òàê íàçûâàå-
ìûé ðàäèóñ èíòåðñòèöèàëüíîé ñôåðû), à ïðî-
íèêíóòü â ñèìïëèöèàëüíóþ ïîëîñòü ÷åðåç êàæ-
äóþ ãðàíü èç ñîñåäíåé ïîëîñòè ìîæåò øàð ðà-
äèóñîì íå áîëåå ri

ãðàíè – ràò (ãäå i = 1..4 – íîìåð
ãðàíè), òàê íàçûâàåìûì ðàäèóñîì ãîðëà.

Ïîëó÷åííûå ÷åòûðå îïðåäåëÿþùèõ ïàðà-
ìåòðà (rsph è ri

ãðàíè) äëÿ êàæäîé ÷åòâåðêè àòî-
ìîâ, êîòîðûå îáðàçóþò òåòðàýäð â ÐÂÄ, õàðàê-
òåðèçóþò âåëè÷èíó ñèìïëèöèàëüíîé ïîðû è
ðàçìåð êàíàëà, ñîåäèíÿþùåãî ñîñåäíèå ñèìï-
ëèöèàëüíûå ïîëîñòè ÷åðåç i-òóþ (i = 1..4) ãðàíü.

a á
Ðèñ. 1. Íàíîïîðèñòûå êëàñòåðû â 11700 (à) è 5400 (á) àòîìîâ óãëåðîäà íà òîíêîé ïîäëîæêå êàðáèäà êðåìíèÿ
(âíèçó)
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Àòîì èëè ìîëåêóëà, àäñîðáèðóåìûå êëàñòåðîì
âåùåñòâà, ìîãóò ïðîíèêíóòü âíóòðü êëàñòåðà è
ïåðåìåùàòüñÿ ìåæäó ñèìïëåêñàìè âíóòðè êëàñ-
òåðà òîëüêî âäîëü ïîðîâûõ êàíàëîâ.

Ñèñòåìà îòðåçêîâ, ñâÿçûâàþùèõ öåíòðû òà-
êèõ ïîð, â êîòîðûõ âäîëü îòðåçêà, èõ ñîåäèíÿþ-
ùåãî, ìîæåò äâèãàòüñÿ àòîì ðàäèóñîì ≥r, íà-
çûâàåòñÿ êàðòîé ïîð äëÿ ðàçìåðà çîíäà r. Ïî
îïðåäåëåíèþ, òàêàÿ ñèñòåìà ÿâëÿåòñÿ ÷àñòüþ
ðàçáèåíèÿ Âîðîíîãî: àòîìû äâèæóòñÿ â íåé
âäîëü ãðàíåé, ñîåäèíÿþùèõ âåðøèíû ìíîãîãðàí-
íèêîâ Âîðîíîãî. Âîçìîæíû òðè êîíôèãóðàöèè
ïîëîæåíèÿ öåíòðà ñèìïëåêñà: öåíòð îïèñàííîé
ñôåðû ìîæåò ðàñïîëàãàòüñÿ âíóòðè ñèìïëåê-
ñà, âíå åãî (îòêðûòûé ñèìïëåêñ) è íà ãðàíèöå
ñèìïëåêñà (ïîëóîòêðûòûé ñèìïëåêñ). Â ñëó÷àå
îòêðûòûõ è ïîëóîòêðûòûõ ñèìïëåêñîâ çîíä, ïî-
ìåùåííûé â ñèìïëåêñ, îäíîâðåìåííî áóäåò ïî-
ìåùåí è â ñîñåäíèé ñèìïëåêñ. Â òàêîì ñëó÷àå
ïîðà èç îòêðûòîãî èëè ïîëóîòêðûòîãî ñèìïëåê-
ñà ÿâëÿåòñÿ ÷àñòüþ áîëåå êðóïíîé ïîðû – îáúå-
äèíåíèÿ ñ ñîñåäíèì ñèìïëåêñîì. Ïîñëåäîâà-
òåëüíîñòü ðàñïîëîæåíèÿ öåíòðîâ ñèìïëèöèàëü-
íûõ ïîëîñòåé ïîâòîðÿåò ïîðÿäîê ÷åðåäîâàíèÿ
ñèìïëåêñîâ [2].

Ñîâðåìåííûå ïàêåòû ïðèêëàäíûõ êîìïüþ-
òåðíûõ ïðîãðàìì ñîäåðæàò âñòðîåííûå ôóíê-
öèè òðèàíãóëÿöèè. Äëÿ ïðèâåäåííûõ äàëåå ðàñ-
÷åòîâ èñïîëüçîâàíû ôóíêöèè, ðåàëèçîâàííûå â
ïðîãðàììå MatLab [4].

Â ðàáîòå [5] àâòîðàìè áûë ïðåäëîæåí ìå-
òîä ïîñòðîåíèÿ íàíîïîðèñòûõ êëàñòåðîâ ñ çà-
äàâàåìîé ñòðóêòóðîé ïîð. Ïðèìåð òàêîãî êëàñ-
òåðà ïðèâåäåí íà ðèñ. 1.

Êëàñòåð ïîñòðîåí ïî òåõíîëîãèè, îïèñàííîé â
ðàáîòå [6], è ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïðàêòè÷åñêè
êóá 6,54õ6,54õ5,67 íì (15õ15õ14 ýëåìåíòàðíûõ
ÿ÷ååê SiC) äëÿ 11700 àòîìîâ óãëåðîäà è ïàðàë-
ëåëåïèïåä 6,54õ4,36õ4,36 íì (15õ10õ10 ýëåìåí-
òàðíûõ ÿ÷ååê SiC) äëÿ 5400 àòîìîâ óãëåðîäà.
Â êëàñòåðå âûðåçàíà ñèñòåìà âçàèìíî ïåðïåí-
äèêóëÿðíûõ ïîðîâûõ êàíàëîâ êâàäðàòíîãî ñå÷å-
íèÿ ñî ñòîðîíîé d è ðàññòîÿíèåì ìåæäó êàíàëà-
ìè l. Ñòðóêòóðà êëàñòåðà óñòîé÷èâà ê ïðîâåäå-
íèþ ïðîöåäóðû ðåëàêñàöèè ýòîé ñèñòåìû àòîìîâ
ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÄ). Îáúåì
äîñòóïíîãî ïðîñòðàíñòâà ñèñòåìû è ïîð îïðå-

Òàáëèöà 1. Èíòåãðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè êëàñòåðîâ,
îïðåäåëåííûå ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî (d = 0,6 íì;
l = 1,2 íì)

äåëÿëè ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî [7] – ñåÿíèåì òî-
÷åê â îáúåì êëàñòåðà è ñåÿíèåì øàðîâ çàäàííî-
ãî äèàìåòðà (0,04 íì – ïîëîâèíà äëèíû ñâÿçè â
ìîëåêóëå âîäîðîäà) âäîëü ñòåíîê ïîð (ñ÷èòàåò-
ñÿ, ÷òî âîäîðîä àäñîðáèðóåòñÿ âäîëü ïîâåðõíîñ-
òè ïîð è îáúåìíîå çàïîëíåíèå îòñóòñòâóåò [8]).
Àíàëîãè÷íî ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî îïðåäåëÿëè
óäåëüíóþ ïëîùàäü ïîâåðõíîñòè [5] (òàáë.1).

Êëàñòåð ñ áîëüøèì êîëè÷åñòâîì àòîìîâ äàåò
áîëåå òî÷íûå çíà÷åíèÿ èíòåãðàëüíûõ õàðàêòå-
ðèñòèê, èçìåðåííûõ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî.

Îäíàêî ñòðóêòóðà ïîðîâîãî ïðîñòðàíñòâà
ïîäêëàñòåðîâ, îáðàçîâàâøèõñÿ ìåæäó ìàãèñò-
ðàëüíûìè ïîðàìè â ðåçóëüòàòå ðåëàêñàöèè èñ-
õîäíîé ñèñòåìû, íå èññëåäîâàëàñü. Èìåííî îíà
îïðåäåëÿåò âîçìîæíîñòü òðàíñïîðòà «ãîñòåé»
âíóòðè ïîðîâîãî ïðîñòðàíñòâà ïîäêëàñòå-
ðîâ (ðèñ. 1). Èñïîëüçóåì ñëåäóþùóþ ïðîöå-
äóðó õàðàêòåðèçàöèè ïîðèñòîãî ïðîñòðàíñòâà
ïîäêëàñòåðà. Íà ïåðâîì øàãå ïîäêëàñòåð âû-
ðåçàåòñÿ êàê ñîâîêóïíîñòü êîîðäèíàò åãî àòî-
ìîâ èç ôàéëà äàííûõ èñõîäíîãî êëàñòåðà è çà-
ãðóæàåòñÿ â ïðîãðàììó íà ÿçûêå MatLab êàê
ñèñòåìà òî÷åê. Íà âòîðîì øàãå ïðîèçâîäèòñÿ
ðàçáèåíèå Âîðîíîãî–Äåëîíå äëÿ äàííîé ñèñ-
òåìû òî÷åê, ïî íåìó ñòðîèòñÿ âûïóêëàÿ îáî-
ëî÷êà. Íà òðåòüåì øàãå äëÿ êàæäîãî òåòðàýä-
ðà èç ðàçáèåíèÿ, êîòîðûé íàõîäèòñÿ âíóòðè
âûïóêëîé îáîëî÷êè, îïðåäåëÿþòñÿ ðàäèóñû
îïèñàííîé ñôåðû (rsph), ðàäèóñû (ri

ãðàíè, i = 1..4 –
íîìåð ãðàíè) îêðóæíîñòåé, îïèñàííûõ âîêðóã
ãðàíåé, è äëèíû ïîðîâûõ êàíàëîâ. Êàæäàÿ âåð-
øèíà òåòðàýäðà ÿâëÿåòñÿ öåíòðîì ñôåðû ðà-
äèóñîì ràò = 0,171 íì, êîòîðàÿ èìååò ôèçè÷åñ-
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êèé ñìûñë àòîìà óãëåðîäà ñ ýôôåêòèâíûì âàí-
äåðâààëüñîâûì ðàäèóñîì [9]. Âûáîð ðàäèóñà
äèêòóåòñÿ âàíäåðâààëüñîâûì õàðàêòåðîì ñèë
àäñîðáöèè âîäîðîäà â íàíîïîðèñòîì óãëåðîäå.
Èìåÿ ïîëíûé íàáîð âïèñàííûõ ñôåð, ìîæíî
ãîâîðèòü î ïîðàõ ðàçíûõ ðàçìåðîâ. Èíòåðåñ-
íû â ïåðâóþ î÷åðåäü ïîðû, äîñòóïíûå äëÿ çîí-
äà ñ ðàäèóñîì á ëüøèì, ÷åì ðàäèóñ ìîëåêó-
ëû âîäîðîäà. Äëèíà ñâÿçåé óãëåðîä–óãëåðîä â
êëàñòåðå îòðàæåíà íà ðèñ. 2 [5].

Äëèíû ñâÿçåé ëåæàò â èíòåðâàëå êîâàëåíòíûõ
óãëåðîäíûõ ñâÿçåé. Ïðè ôèçè÷åñêîé àäñîðáöèè
ðàäèóñû óãëåðîäà è âîäîðîäà ïðèíèìàþòñÿ ðàâ-

íûìè âàíäåðâààëüñîâûì ðàäèóñàì è ñîñòàâëÿ-
þò 0,171 íì è 0,116 íì ñîîòâåòñòâåííî [9]. Äëè-
íà ñâÿçè â ìîëåêóëå âîäîðîäà ðàâíà 0,074 íì.
Ìîëåêóëà âîäîðîäà ïðåäñòàâëåíà ìîäåëüþ Ñòþ-
àðòà–Áðèãëèáà, ðàññ÷èòàííîé ñîãëàñíî ðàáî-
òå [10], è èìååò öèëèíäðè÷åñêóþ ñèììåòðèþ.
Ðàçìåðó ìîëåêóëû ïîñòàâëåí â ñîîòâåòñòâèå ýôôåê-
òèâíûé ðàäèóñ – ìèíèìàëüíûé ðàäèóñ òàêîãî
øàðà, â êîòîðîì ìîëåêóëà ìîæåò âðàùàòüñÿ.
Ðàäèóñ ðàâåí 0,153 íì – ïîëîâèíå ìàêñèìàëü-
íîé äëèíû ìîëåêóëû. Ñèìïëåêñ ìîæåò âìåñòèòü
ìîëåêóëó âîäîðîäà, åñëè îí âïèñàí â ñôåðó ðà-
äèóñîì íå ìåíåå ñóììû âàíäåðâààëüñîâîãî ðà-
äèóñà ìîëåêóëû óãëåðîäà è ýôôåêòèâíîãî ðàäè-
óñà ìîëåêóëû âîäîðîäà. Ðàäèóñ ãîðëà äëÿ ïðî-
õîäà âíóòðü òåòðàýäðà äîëæåí áûòü íå ìåíåå
âàíäåðâààëüñîâîãî ðàäèóñà ìîëåêóëû âîäîðîäà.
Íà ðèñ. 3à èçîáðàæåíû öåíòðû ïîð, óäîâëåòâî-
ðÿþùèõ ýòèì óñëîâèÿì, íà ðèñ. 3á ïðåäñòàâëå-
íû èñõîäíûå ïîðîâûå êàíàëû (âèä ñâåðõó).

Èíôîðìàöèþ î ñòðóêòóðå ïîð ìîæíî ïîëó÷èòü
ñ ïîìîùüþ ðàñïðåäåëåíèÿ ðàäèóñîâ èíòåðñòèöè-
àëüíûõ ñôåð è ðàäèóñîâ ãîðëà ïî ðàçìåðó (ðèñ. 4).

Íà ðèñ. 4á èçîáðàæåíî ðàñïðåäåëåíèå îáúå-
ìîâ èíòåðñòèöèàëüíûõ øàðîâ ïî ðàçìåðó. Çäåñü
íå ó÷òåíî âçàèìíîå ïåðåêðûâàíèå ñôåð, òàê ÷òî
ãðàôèê îòðàæàåò òîëüêî õàðàêòåð ïîðèñòîãî
ïðîñòðàíñòâà. Ñóììàðíûé îáúåì ïîð, äîñòóï-
íûé çîíäó äàííîãî ðàçìåðà, ðàññ÷èòûâàåòñÿ
ñëåäóþùèì îáðàçîì. Ñòðîèòñÿ êàðòà ïîð, ò. å.
ñðåäè âñåõ òåòðàýäðîâ âûáèðàþòñÿ òå, â êîòî-
ðûõ ãðàíè òàêîâû, ÷òî ÷åðåç íèõ ìîæåò ïðîéòè
óêàçàííûé çîíä. Òàêèå ñîåäèíåííûå òåòðàýäðû
ÿâëÿþòñÿ ñîñòàâíûìè ïîðàìè. Ñóììàðíûé
îáúåì ýòèõ ïîð èñ÷èñëÿåòñÿ êàê ñóììà îáúå-
ìîâ ñèìïëèöèàëüíûõ ïîëîñòåé òàêèõ òåòðàýä-
ðîâ. Îáúåì ñèìïëèöèàëüíîé ïîðû ðàññ÷èòûâà-
åòñÿ êàê îáúåì òåòðàýäðà ìèíóñ ÷àñòè øàðîâ,
âõîäÿùèõ â ýòîò òåòðàýäð. Ðåçóëüòàòû ïðèâå-
äåíû â òàáë. 2.

Äëÿ àòîìà âîäîðîäà ïîëó÷åíà êàðòà ïîð (ðèñ. 5),
íà ðèñ. 5á âèäíû èñõîäíûå ïîðîâûå êàíàëû (âèä
ñâåðõó). Â ñëó÷àå íåîáõîäèìîñòè ìîæíî ïî-
ñòðîèòü ïåðêîëÿöèîííóþ êàðòó êëàñòåðà [11], åþ
áóäåò òàêàÿ êàðòà ïîð äëÿ çàäàííîãî ðàäèóñà
çîíäà, â êîòîðîé åñòü ñîñòàâíàÿ ïîðà, ñîäåðæà-

Ðèñ. 2. Ôóíêöèÿ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ àòîìîâ,
èäåíòè÷íàÿ äëÿ îáîèõ êëàñòåðîâ (à); ôóíêöèè ðàäè-
àëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ öåíòðîâ ïîð, ïðåâûøàþùèõ
ðàçìåð ìîëåêóëû âîäîðîäà: âåðõíÿÿ êðèâàÿ ñîîòâåò-
ñòâóåò êëàñòåðó â 11700 àòîìîâ óãëåðîäà, íèæíÿÿ –
â 5400 (á)
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Ðèñ. 3. Ñôåðû â öåíòðàõ ñèìïëåêñîâ, äîñòóïíûå ìîëåêóëå âîäîðîäà, âíóòðè âûïóêëîé îáîëî÷êè (5400 àòîìîâ
óãëåðîäà): âèä ñáîêó (à), âèä ñâåðõó (á)

Ðèñ. 4. Ðàñïðåäåëåíèå â êëàñòåðå â 11700 àòîìîâ óãëåðîäà èíòåðñòèöèàëüíûõ ðàäèóñîâ ïî ðàçìåðó (à); îáúå-
ìîâ èíòåðñòèöèàëüíûõ øàðîâ (á); ðàäèóñîâ ãîðëa (â)

á

4

5

3

2

1

1 20 0

3 4
5

6

4

2

0

4
2

0 0 1
2 3

4
íì íì

íì

a

5

4000

1000

0        0,2                  0,4

Î
áü

åì
, í

ì3

á

1000

500

0 0,1      0,2          0,3          0,4
Ðàäèóñ èíòåðñòèöèàëüíîé ñôåðû, íì

Êî
ëè

÷å
ñò

âî
 ð

àä
èó

ñî
â

â 
èí

òå
ðâ

àë
å

à
1000

500

0 0,1 0,2   0,3       0,4      0,5
Ðàäèóñ ãîðëà ñôåðû, íì

Êî
ëè

÷å
ñò

âî
 ð

àä
èó

ñî
â

â 
èí

òå
ðâ

àë
å

â

ÒÅÎÐÈß È ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈÅ ÍÀÍÎÑÒÐÓÊÒÓÐ



51

М
АТ
ЕР
ИА
ЛО

ВЕ
Д
ЕН
ИЕ

Íàíîñòðóêòóðíîå ìàòåðèàëîâåäåíèå, 2010, ¹ 1

Òàáëèöà. 2. Èíòåãðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè
êëàñòåðîâ, îïðåäåëåííûå ìåòîäîì Âîðîíîãî–Äåëîíå

ùàÿ òåòðàýäðû, íàõîäÿùèåñÿ íà âûïóêëîé îáî-
ëî÷êå ñ ðàçíûõ ñòîðîí êëàñòåðà.

Äàííûé ñïîñîá ïîçâîëÿåò íàéòè ðàñïîëîæå-
íèå è îáúåì êàê îòêðûòûõ, òàê è çàêðûòûõ ïîð.
Îòêðûòîé ïîðîé áóäóò òàêèå íàáîðû ñâÿçàííûõ
òåòðàýäðîâ â êàðòå ïîð, äëÿ êîòîðûõ õîòÿ áû
îäíà ãðàíü õîòÿ áû îäíîãî òåòðàýäðà íàõîäèò-
ñÿ íà âûïóêëîé îáîëî÷êå ñèñòåìû àòîìîâ.

Íàðÿäó ñ îáû÷íîé àòîìíîé ôóíêöèåé ðàäè-
àëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ [5] (ðèñ. 2à) ïî òîìó æå
ïðèíöèïó ðàññ÷èòûâàåòñÿ ôóíêöèÿ äëÿ ñèñòåìû
òî÷åê, ïðåäñòàâëÿþùèõ öåíòðû ìåæàòîìíûõ ïî-
ëîñòåé [12], äîñòóïíûõ äëÿ ìîëåêóëû âîäîðîäà.
Ìåñòîïîëîæåíèå ýòèõ òî÷åê îïðåäåëÿåòñÿ âåð-
øèíàìè ìíîãîãðàííèêîâ Âîðîíîãî èëè, ÷òî ýêâè-
âàëåíòíî, öåíòðàìè ñôåð, îïèñàííûõ âîêðóã òåò-
ðàýäðîâ Äåëîíå. Ýòà ñèñòåìà òî÷åê îäíîçíà÷íî
îïðåäåëÿåòñÿ êîîðäèíàòàìè àòîìîâ, íî íåñåò äî-
ïîëíèòåëüíóþ èíôîðìàöèþ î ñòðóêòóðå äàííîé
ñèñòåìû, ïîñêîëüêó êàæäàÿ ìåæàòîìíàÿ ïîëîñòü

îïðåäåëÿåòñÿ âçàèìíûì ðàñïîëîæåíèåì ñðàçó
íåñêîëüêèõ àòîìîâ (ðèñ. 2á).

Â äàííîì ñëó÷àå ó ôóíêöèè äâà ÿðêèõ ïèêà.
Ïåðâûé íàõîäèòñÿ âáëèçè íóëÿ è îçíà÷àåò, ÷òî â
êëàñòåðå èìåþòñÿ ïoðû, â êîòîðûõ ìîëåêóëû âî-
äîðîäà ìîãóò ðàñïîëàãàòüñÿ ðÿäîì, äèàìåòð òà-
êèõ ïîð – äî 0,4 íì. Âòîðîé ïèê – â îáëàñòè
0,75 íì – ñîîòâåòñòâóåò ðàññòîÿíèþ ìåæäó öåíò-
ðàìè çàäàííûõ ïîðîâûõ êàíàëîâ.

Òàêèì îáðàçîì, äëÿ íàíîïîðèñòîãî óãëåðîäà
ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà Âîðîíîãî–Äåëîíå
ðàññ÷èòàíû èíòåãðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè ïî-
ðèñòîãî ïðîñòðàíñòâà ìàòåðèàëà êàê àäñîðáåí-
òà äëÿ âîäîðîäà – ïîðèñòîñòü, óäåëüíàÿ ïëî-
ùàäü ïîâåðõíîñòè, îáúåì ïîð, ðàñïðåäåëåíèå
ïîð ïî ðàçìåðàì. Ïîñòðîåíà ïðîñòðàíñòâåííàÿ
êàðòà ïîð äëÿ âîäîðîäà. Íàðÿäó ñ ðàäèàëüíîé
ôóíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ àòîìîâ ïîëó÷åíà ðà-
äèàëüíàÿ ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ öåíòðîâ ïîð.
Äàííûé ñïîñîá ïîçâîëÿåò àíàëèçèðîâàòü ñòðóê-
òóðó è ñâîéñòâà ðàçëè÷íûõ ïàð àäñîðáåíò–àä-
ñîðáàò è ìîæåò áûòü ðàñøèðåí äëÿ îïðåäåëå-
íèÿ ôðàêòàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê ñòðóêòóðû,
ïîñòðîåíèÿ ïåðêîëÿöèîííîé êàðòû, îïðåäåëåíèÿ
ãåîìåòðèè çàêðûòûõ è îòêðûòûõ ïîð.

Ïîäàíî ìàòåìàòè÷íó ìîäåëü äëÿ âèçíà÷åííÿ ïîðèñòîñò³
íàíîñòðóêòóð. Ñóòü ¿¿ â ðîçáèòò³ ìåòîäîì Âîðîíîãî–
Äåëîíå âèõ³äíîãî êëàñòåðà íà òåòðàåäðè ç ïîäàëüøèì
îá÷èñëåííÿì ðîçì³ð³â ³ íàíîïîð ÿê ïîðîæíå÷ óñåðå-

Ðèñ. 5. Êàðòà ïîð äëÿ àòîìà âîäîðîäà (êëàñòåð â 11700 àòîìîâ óãëåðîäà): âèä ñáîêó (à); âèä ñâåðõó (á)
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äèí³ êîæíîãî òåòðàåäðà òà âèçíà÷åííÿì êàíàë³â ì³æ íèìè
ÿê ñïîëó÷åííÿ ïîðîæíå÷ äâîõ ñóñ³äí³õ òåòðàåäð³â. Îá-
÷èñëåííÿ âèêîíàíî íà áàç³ ïàêåòà êîìï’þòåðíèõ ïðî-
ãðàì MatLab.

Êëþ÷îâ³ ñëîâà: ìàòåìàòè÷íå ìîäåëþâàííÿ, íàíîïîðèñ-
òèé âóãëåöü, ðîçáèòòÿ Âîðîíîãî–Äåëîíå, âîäíåâà ºìí³ñòü

Mathematical model for determination of porosity of
nanostructures is presented. Matter of model in Voronoi–
Delaunay tesselation of source cluster to tetrahedrons with
further calculation of sizes of nanopores as vacancies incide
every tetrahedron and determination of channels between
nanopores as junctions of vacancies of two neighbor tet-
rahedrons. Calculation performed on base of packet of computer
programs named MatLab.

Key words: mathematical modeling, nanoporous carbon,
Voronoi-Delaunay tesselation, hydrogen capacity
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