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Аерогелі – нанопористий матеріал, який має складну структуру, що 

складається із твердих волокон (каркасу) та пор, які заповнені повітрям. Ці 

особливості впливають на кінцеві властивості матеріалу, саме тому вони дуже 

важливі при моделюванні [1]. 

При моделюванні структур пористих матеріалів застосовують моделі 

агрегації. Головна суть – імітація хаотичного руху частинок структури та їх 

агрегація в один пористий кластер. 

Основні підходи моделювання аерогелей [2]: 

1. Моделі кластерної агрегації: 

- Агрегація «частинка-кластер» (DLA – агрегація, обмежена дифузією; 

RLA – агрегація, обмежена реакцією; BPCA – балістична агрегація «частинка-

кластер»); 

- Агрегація «кластер-кластер» (DLCA – кластер-кластерна агрегація, 

обмежена дифузією; RLCA – кластер-кластерна агрегація, обмежена 

реакцією). 

2. Моделі моделювання молекулярної динаміки; 

3. Мікромеханічні багатомасштабні моделі. 

Ми застосовуємо метод DLCA, тому розглянемо його більш детально. 

Перед початком побудови моделі необхідно встановити розміри робочого 

поля та концентрацію частинок. Загальна кількість частинок 𝑁𝑎𝑙𝑙 = 𝑁𝑠 +𝑁𝑤 (s – 

seeds – центри кластеризацій , w – walkers – частинки, що хаотично рухаються). 

Walkers, розміщуються на полі випадковим чином та починають хаотичний рух. 

Як тільки walker досягає критичної відстані до seed – рух зупиняється. З часом 

усі walkers агрегують в seeds та сформують кластери. Рух продовжується до тих 

пір поки всі кластери не з’єднаються один з одним [3]. 

За допомогою методу DLCA була побудована модель аерогелю на основі 

діоксиду кремнію у програмі чисельного моделювання ANSYS. З вхідними 

параметрами: розміри поля – D[40x40x40], концентрація – 𝑐 = 20%, радіус – 𝑟𝑠 =
1, 𝑟𝑤 = 1, критична відстань – 𝜀 = 2 ∙ 𝑟𝑠, крок seeds – 𝑠𝑡𝑠 = 0.1. 
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