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Разработан информационно-аналитический комплекс для создание цифровых 

двойников структур пористых материалов. Информационно-аналитический комплекс 

содержит несколько расчетных модулей, которые содержат модели, реализующие кле-

точно-автоматный подход к моделированию. Информационно-аналитический комплекс 

позволяет подбирать модель, которая точно воспроизводит структуры пористых мате-

риалов – аэрогелей, по которой можно прогнозировать их свойства – создавать цифровой 

двойник. Кроме того, информационно-аналитический комплекс содержит модели для 

расчета различных свойств аэрогелей по их структуре такие, как распределение пор по 

размерам и механические свойства. Реализованы модели, которые позволяют описывать 

различные процессы в пористых структурах – гидродинамика многокомпонентных си-

стем, тепло- и массообменные процессы, растворение, сорбция и десорбция. Кроме того, 

информационно-аналитический комплекс содержит удобный пользовательский визуаль-

ный интерфейс, что позволяет осуществлять работу с ним широкому кругу пользовате-

лей без специальной технической подготовки, а также удобные средства визуализации. 

Расчетные модули информационно-аналитического комплекса реализованы с использова-

нием высокопроизводительных параллельных вычислений, что существенно повышает 

скорость расчетов. Программная архитектура информационно-аналитического ком-

плекса имеет модульную структуру, что позволяет расширять его с помощью новых мо-

делей, а также интегрировать модели друг с другом, описывая несколько процессов в од-

ном модуле и осуществляя мультимасштабный подход к моделированию. Предлагаемый 

информационно-аналитический комплекс будет полезен в качестве инструмента моде-

лирования при разработке новых пористых функциональных материалов (аэрогелей), ча-

стично заменяя натурные эксперименты вычислительными, что позволит ускорить и 

удешевить разработку аэрогелей с требуемыми свойствами, а также при обучении спе-

циалистов соответствующего профиля. 

Ключевые слова: информационно-аналитический комплекс, моделирование, клеточные автоматы, 
цифровые двойники, пористые материалы, аэрогели 
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An information-analytical software has been developed for creating digital twins of the 

structures of porous materials. The information-analytical software contains several computa-

tional modules that contain models that implement a cellular automata approach to modelling. The 
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information-analytical software allows you to select a model that accurately reproduces the struc-

tures of porous materials - aerogels, by which you can predict their properties - create a digital 

twin. In addition, the information-analytical software contains models for calculating various prop-

erties of aerogels based on their structure, such as pore size distribution and mechanical properties. 

Models have been implemented that allow describing various processes in porous structures - hy-

drodynamics of multicomponent systems, heat and mass transfer processes, dissolution, sorption 

and desorption. In addition, the information and analytical software contains a convenient user 

visual interface, which allows a wide range of users to work with it without special technical train-

ing, as well as convenient visualization tools. The calculation modules of the information-analyti-

cal software are implemented using high-performance parallel computing, which significantly in-

creases the speed of calculations. The software architecture of the information-analytical software 

has a modular structure, which allows it to be expanded with new models, as well as to integrate 

models with each other, describing several processes in one module and implementing a multiscale 

approach to modeling. The proposed information-analytical software will be useful as a modeling 

tool in the development of new porous functional materials (aerogels), partially replacing full-scale 

experiments with computational ones, which will speed up and reduce the cost of developing aero-

gels with the required properties, as well as in training specialists in the relevant field. 

Key words: information-analytical software, modelling, cellular automata, digital twins, porous materi-
als, aerogels 
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ВВЕДЕНИЕ 

В настоящее время разработка новых мате-

риалов с требуемыми свойствами является акту-

альной задачей в различных областях науки и про-

мышленности. Однако, конечные свойства матери-

ала зависят от множества параметров, что ведет к 

необходимости проведения большого количества 

экспериментальных исследований, что, в свою оче-

редь влечет существенные затраты ресурсов и за-

медляет скорость разработки нового материала.  

Решить эту проблему может помочь ис-

пользование современных методов моделирования 

и обработки данных. Современные методы компь-

ютерного моделирования позволяют получать 

цифровые копии реальных структур материалов, 

которые будут отражать основные свойства и осо-

бенности исследуемых структур – создавать циф-

ровые двойники материалов. Это позволяет ча-

стично заменить натурные эксперименты вычисли-

тельными и уменьшить затраты при разработке но-

вых материалов. 

В рамках работы предложен программно-

аналитический комплекс по созданию цифровых 

двойников пористых материалов – аэрогелей. 

ТЕОРЕТИЧЕСКАЯ ЧАСТЬ 

Аэрогели представляют собой высокопори-

стые материалы с большой площадью внутренней 

поверхности, малой плотностью, низкой теплопро-

водностью, отличными сорбционными свой-

ствами, что позволяет использовать их в качестве 

композиционных и функциональных. Аэрогели бы-

вают неорганические, органические и гибридные. 

Главной особенностью структуры аэроге-

лей является сеть открытых пор, объединенных в 

единую систему. Поэтому при моделировании 

аэрогелей необходимо учитывать гетерогенность 

их структуры, состоящей из твердого каркаса и 

пор, заполненных воздухом. В таких случаях при-

менимы мезоуровневые модели. 

На мезоуровне система достаточно мала, 

чтобы рассматривать ее на макроуровне, где струк-

тура становится однородной, но достаточно круп-

ная для того, чтобы выделить основные структур-

ные особенности образца. На мезоуровне система 

имеет размеры от сотен до тысяч нанометров. Это 

подходящий масштаб для моделирования аэроге-

лей, основной вклад в свойства которых вносят ме-

зопоры диаметром от 2 до 50 нм. На мезоуровне 
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при моделировании аэрогелей представляется пер-

спективным использование клеточно-автоматного 

(КА) подхода. 

Суть клеточно-автоматного подхода со-

стоит в том, что исследуемая система разбивается 

на одинаковые клетки – элементарные объемы 

(или площади для двухмерного случая). В каждый 

момент времени каждая клетка имеет одно кон-

кретное состояние из множества. Состояние каж-

дой клетки зависит от состояния соседних клеток 

(окрестности). Клетка меняет свое состояние каж-

дый дискретный шаг по времени на основании ло-

кальных правил перехода. Локальность правил 

позволяет учитывать неоднородность структуры, 

когда состав и геометрия материала оказывает су-

щественное влияние на его свойства. Правила пе-

рехода могут быть основаны на теоретических или 

статистических зависимостях [1]. 

Преимуществами клеточно-автоматного 

подхода являются простота и локальность правил 

эволюции исследуемой системы во времени и воз-

можность организации высокопроизводительных 

параллельных вычислений, что позволяет суще-

ственно ускорить проведение расчетов при моде-

лировании. 

Еще одним преимуществом клеточно-авто-

матного подхода является легкость его объедине-

ния с другими моделями. В [2] КА-подход приме-

нялся в сочетании с методом решеточных уравне-

ний Больцмана. КА-модели удобны при масштабиро-

вании и для создания мультимасштабных моделей. 

При моделировании пористых материалов 

на мезоуровне широкое распространение получили 

методы агрегации. В методах агрегации элементар-

ной сущностью модели является частица матери-

ала. Суть работы методов агрегации состоит в том, 

что в пространстве размещаются частицы матери-

ала, которые двигаются и агрегируют в единый 

кластер, образуя каркас пористого материала. Ме-

тоды агрегации разделяются на «частица-кластер», 

когда подвижные частицы агрегируют с неподвиж-

ным центром кластеризации и «кластер-кластер», 

когда все частицы в системе являются подвиж-

ными и агрегируют друг с другом, образуя локаль-

ные подвижные кластеры, которые затем агреги-

руют в единую структуру [3]. 

Методы агрегации могут быть успешно ре-

ализованы с использованием клеточно-автомат-

ного подхода. 

Принцип работы моделей класса «частица-

кластер» состоит в следующем: на поле размеща-

ются один или несколько неподвижных центров 

кластеризации, после чего в случайном месте поля 

генерируется подвижная частица, которая совер-

шает случайное движение до тех пор, пока не ока-

жется рядом с кластером. После этого происходит 

агрегация – подвижная частица сама становится 

частью кластера и генерируется новая подвижная 

частица [4–7]. Процесс осуществляется до тех пор, 

пока структура не достигнет заданной пористости. 

Принцип работы моделей класса «кластер-

кластер» состоит в следующем: на поле размеща-

ется заданное количество подвижных частиц, опре-

деляемое пористостью структуры. Частицы начи-

нают хаотичное движение, агрегируя в единый кла-

стер при столкновении. Кластеры, состоящие из 

нескольких частиц, продолжают движение. Про-

цесс осуществляется до тех пор, пока все частицы 

не объединятся в единый кластер [8, 9]. 
Рассмотренные модели хорошо подходят 

для структур, которые образованы шарообразными 
глобулами, однако для описания структур, образо-
ванных волокнами, они обладают недостаточной 
точностью. Описание волокнистых структур воз-
можно с помощью модели, основанной на кривых 
Безье. 

Кривые Безье широко используются в зада-
чах проектирования изделий заданной формы, 
например, корпусов автомобилей, а также в ряде 
математических задач таких, как расчет траекто-
рии движения [10, 11]. Применение кривых Безье 
при моделировании пористых материалов позво-
ляет получать цифровые структуры пористых ма-
териалов, каркас которых состоит из нано-размер-
ных волокон. К таким материалам относятся аэро-
гели на основе хитозана и целлюлозы.  

Принцип работы модели на основе кривых 
Безье состоит в следующем: на поле моделирова-
ния строится кривая Безье, после чего на тех участ-
ках, через которые проходит кривая, строится во-
локно. Кривые Безье строятся до тех пор, пока циф-
ровая структура не достигнет заданной пористости. 

Кривые Безье строятся по опорным точкам, 
которых может быть две и более. Количество за-
данных опорных точек определяет порядок кри-
вой. Две опорные точки задают кривую Безье как 
линейную кривую (кривую первого порядка – пря-
мую), три опорные точки – как квадратичную (кри-
вую второго порядка), четыре – как кубическую 
(кривую третьего порядка) и так далее. В разрабо-
танном ИАК для определения формы волокна ис-
пользуются кривые Безье третьего порядка: 

B(t) = (1 − t)3P0 + 3t(1 − t)2P1 + 

+3t2(1 − t)P2 + t3P3, t ∈ [0,1], 
где P0, P1, P2, P3 – опорные точки, каждая из кото-

рых содержит набор из трех пространственных ко-

ординат, а t – шаг. 



I.V. Lebedev, A.A. Uvarova, N.V. Menshutina 

__________________________________________________________________________________________________ 

 

Ros. Khim. Zh. 2023. V. 67. N 2  55  

 

 

P0 и P3 – начало и конец кривой, эти точки 

выбираются в случайных местах на разных гранях 

поля. P1 и P2 – точки в случайных местах на поле 

между P0 и P3. При этом кривая проходит через P0 

и P3, но не проходит через P1 и P2. 

В связи с вышеперечисленным представля-

ется перспективным создание информационно-

аналитического комплекса (ИАК), объединяющего 

различные методы агрегации, клеточно-автомат-

ный подход для разработки новых пористых мате-

риалов – аэрогелей, анализа их свойств, проведе-

ния различных процессов с их использованием. 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ 

Целью разработки ИАК является создание 

удобного и эффективного средства моделирования 

структур и свойств пористых материалов, кото-

рыми может пользоваться широкий круг пользова-

телей, не владеющих навыками программирова-

ния. На рис. 1 представлена структура разработан-

ного ИАК. 

 

 
Рис. 1. Структура ИАК 

 
Расчетный блок содержит модуль для моде-

лирования пористых тел, который содержит основ-

ные агрегационные методы с использованием кле-

точно-автоматного подхода: агрегация, ограничен-

ная диффузией (diffusion-limited aggregation, DLA), 

агрегация, ограниченная реакцией (reaction-limited 

aggregation, RLA), агрегация с множеством цен-

тров кластеризации – multiDLA), кластер-кластер-

ная агрегация, ограниченная диффузией (diffusion-

limited cluster aggregation, DLCA), метод случай-

ного блуждания (random walker, RW). Кроме того, 

в нем реализована оригинальная клеточно-авто-

матная модель волокнистых пористых структур, 

основанная на построении кривых Безье [12]. 

Модуль расчета физико-химических, меха-

нических и других свойств содержит модели, поз-

воляющие рассчитывать свойства аэрогелей по их 

цифровой структуре, например, распределение пор 

по размерам и прочностные свойства. 

Модуль расчета процессов позволяет ис-

пользовать сгенерированные цифровые структуры 

для расчета различных процессов в них – гидроди-

намики, массообмена и другие. 

Ниже будут рассмотрены лишь некоторые 

примеры моделирования в рамках ИАК. 

Моделирование пористых тел. Модуль для 

моделирования пористых тел состоит из несколь-

ких подмодулей: частица-кластер, кластер-кла-

стер, модель на основе кривых Безье. Каждый из 

них имеет отдельное окно интерфейса и предназна-

чен для моделирования пористых тел с различ-

ными характеристиками. 

Модуль частица-кластер позволяет модели-

ровать пористые тела, образованные в результате 

золь-гель процессов и процесса сверхкритической 

сушки, представляющие собой сетку из шарооб-

разных глобул или волокон. 

В качестве входных параметров модуль 

принимает геометрический размер поля моделиро-

вания, диаметр частицы, количество центров кла-

стеризации (в этом случае реализуется агрегация с 

множеством центров кластеризации – multiDLA), 

вероятность агрегации при столкновении (если она 

меньше 100%, то реализуется метод RLA) и пори-

стость структуры. Для генерации структуры мето-

дом случайного блуждания RW необходимо выста-

вить отдельный параметр в настройках генерации. 

Кроме того, можно выбрать типы окрестно-

сти клетки – фон Неймана и Мура. В случае выбора 

окрестности Мура клетка может двигаться и агре-

гировать по диагонали, в случае выбора окрестно-

сти фон Неймана не может [13].  

Модуль кластер-кластер позволяет модели-

ровать пористые тела, образованные шарообраз-

ными глобулами. Такую структуру имеют неорга-

нические аэрогели на основе диоксида кремния, ги-

бридные аэрогели на основе кремний-резорцинол-

формальдегида, органические аэрогели на основе 

яичного белка. 

В качестве входных параметров модуль ис-

пользует геометрический размер поля моделирова-

ния, диаметр частицы и пористость конечной 

структуры. 

Как и в случае с модулем частица-кластер 

можно выбрать различные окрестности клетки 

(фон Неймана и Мура), а также диаметр частиц.  

Модуль кривых Безье реализует клеточно-

автоматную модель на основе кривых Безье. В ка-

честве входных параметров модуль принимает гео-

метрический размер поля моделирования, целевую 

пористость материала и диаметр поперечного сече-

ния волокна.  
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Результатом работы всех рассмотренных 

моделей является цифровая дискретная пористая 

структура, которая может быть сохранена в файл и 

загружена позднее. Все модули ИАК интегриро-

ваны друг с другом, благодаря чему файлы струк-

туры, сгенерированные в одном модуле, могут 

быть загружены в любом другом. ИАК позволяет 

получать как двухмерные, так и трехмерные струк-

туры и осуществлять визуализацию в реальном 

времени. На рис. 2 представлены примеры трех-

мерных и двухмерных пористых структур аэроге-

лей, полученные с помощью различных моделей. 

 

 
Рис. 2. Примеры цифровых пористых структур аэрогелей, по-

лученных с помощью различных КА-моделей 

 
ИАК позволяет моделировать структуры с 

помощью различных моделей и варьировать их па-

раметры, давая возможность подбирать наиболее 

подходящую модель и параметры для конкретного 

типа материала. 

Расчет свойств аэрогелей. Распределение 

пор по размерам является одной из важнейших ха-

рактеристик аэрогеля, так как напрямую влияет на 

его свойства такие, как сорбционная емкость и теп-

лопроводность. Поэтому, для возможности сравне-

ния цифровых структур и экспериментальных об-

разцов был реализован модуль для расчета распре-

деления пор по размерам цифровых структур.  

Суть его работы заключается в том, что в 

каждую точку цифровой структуры последова-

тельно вписываются поры всех возможных диамет-

ров от большего к меньшему. Если пору успешно 

удалось вписать внутрь структуры, то происходит 

запись ее диаметра и объема. Результатом работы 

алгоритма является кривая распределения пор по 

размерам. 

При совпадении экспериментальной и рас-

четной кривой распределения пор по размерам 

можно сделать вывод о соответствии сгенериро-

ванной структуры и экспериментального образца, 

то есть, получении цифрового двойника материала. 

Данная цифровая структура может быть использо-

вана далее при прогнозировании свойств образца 

таких, как теплопроводность, механические и 

сорбционные свойства. 

Расчет процессов. В разработанном про-

граммном комплексе реализована возможность мо-

делирования гидродинамики с помощью метода 

решеточных уравнений Больцмана.  

Особенностью метода решеточных уравне-

ний Больцмана является то, что он не использует 

уравнения Навье-Стокса, а моделирует течение 

ньютоновской жидкости с помощью дискретной 

формы уравнения Больцмана [14, 15]. 

Основная идея метода решеточных уравне-

ний Больцмана состоит в том, что система разде-

лена на одинаковые ячейки. Каждая ячейка пред-

ставляет собой объем моделируемой жидкости, со-

держащей частицы жидкости. Частицы жидкости 

могут перемещаться только между ячейками, и за 

один дискретный временной шаг частица может 

перемещаться только в соседнюю ячейку. Каждый 

временной шаг делится на фазу распространения 

потоков, когда частицы жидкости перемещаются в 

соседние ячейки, и фазу столкновения, когда про-

исходит расчет столкновения частиц внутри 

клетки в соответствии с дискретной формой урав-

нения Больцмана [16]. 

Метод решеточных уравнений Больцмана 

хорошо зарекомендовал себя при моделировании 

многокомпонентных систем, а также при моделиро-

вании течения жидкости в пористых средах [17–20]. 
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Разработанный модуль позволяет модели-

ровать многокомпонентные системы. Кроме того, 

могут быть загружены ранее полученные струк-

туры, что позволяет проводить моделирование 

массообменных процессов внутри пористых образ-

цов (рис. 3). 

 

 
Рис. 3. Расчет гидродинамики в пористой структуре,  

полученной методом DLA 

 
На рис. 3 градиентом от темного к светлому 

показана относительная сила течения от слабого к 

сильному соответственно. 

Модуль позволяет осуществлять интерак-

тивное взаимодействие с полем моделирования, 

создавая произвольные структуры или изменяя су-

ществующие, в том числе непосредственно в ходе 

моделирования (рис. 4). 

 

 
Рис. 4. Интерактивное изменение поля моделирования  

в процессе расчета 

 
Разработанный ИАК реализован на языке 

C# на фреймворке .NET. Для ускорения расчетов 

все рассмотренные модули были реализованы с ис-

пользованием высокопроизводительных парал-

лельных вычислений. 

ВЫВОДЫ 

В рамках работы был разработан информа-

ционно-аналитический комплекс (ИАК) по созда-

нию цифровых двойников пористых материалов. 

Предложенный ИАК позволяет осуществлять мо-

делирование пористых структур аэрогелей с помо-

щью различных моделей. Модели реализованы с 

возможность широкого варьирования входных па-

раметров, что позволяет подбирать модель для 

каждого типа аэрогеля, а также исследовать зави-

симость различных свойств материала от его 

структуры и прогнозировать свойства материала 

по его цифровой структуре – создавать цифровой 

двойник. 

Кроме того, разработанный программный 

комплекс позволяет моделировать процессы, 

например, гидродинамику внутри цифровых пори-

стых структур с помощью метода решеточных 

уравнений Больцмана. Метод решеточных уравне-

ний Больцмана может быть объединен с клеточно-

автоматными моделями, что позволит прогнозиро-

вать различные процессы внутри пористых струк-

тур такие, как сорбция, массообменные процессы, 

растворение. 

Модули ИАК реализованы с использова-

нием высокопроизводительных параллельных вы-

числений, что существенно повышает скорость 

расчетов. 

Разработанный ИАК позволит сократить 

количество натурных экспериментов путем ча-

стичной замены натурных экспериментов вычис-

лительными, что сократит время и затраты при со-

здании новых материалов с требуемыми свой-

ствами. 
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