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В статье предложена мультимасштабная модель на основе клеточно-автоматного подхода для созда-
ния цифровых двойников пористых иерархических структур аэрогелей на основе альгината натрия. 
Предлагаемая модель использует клеточно-автоматный подход для генерации структур на мезо- и 
макроуровнях с их последующим объединением в единую цифровую мультимасштабную структуру, 
которая содержит как мезо-, так и макропоры. Экспериментально исследованы образцы аэрогелей 
на основе альгината натрия. Проведены вычислительные эксперименты по генерации цифровых 
структур, соответствующих полученным экспериментальным образцам. Дано сравнение структур-
ных характеристик цифровых и экспериментальных образцов, на основе которых были сделаны 
выводы о корректной работе модели. Полученные цифровые мультимасштабные структуры могут 
быть использованы в дальнейшем для прогнозирования свойств иерархических структур, что по-
зволит частично заменить натурные эксперименты вычислительными и, следовательно, снизить 
затраты при разработке новых материалов с заданными свойствами.
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ВВЕДЕНИЕ
В настоящий момент все большее значение 

приобретают материалы со специфичными, 
строго заданными функциональными свойства-
ми. Перспективным подходом к заданию этих 
свойств является разработка методов, обеспе-
чивающих формирование четкой иерархиче-
ской структуры на микро-, мезо- и макроуровне. 
Аэрогели являются перспективными материала-
ми для реализации этого подхода. 

Аэрогели представляют собой класс высоко-
пористых наноструктурированных материалов 
с такими свойствами, как низкая плотность (от 
0.001 до 0.2 г/см3), высокая пористость (более 
90%), высокая удельная площадь поверхности 
(более 200 м2/г) [1, 2]. Благодаря этим свойствам 
аэрогели являются инновационным материалом 
для широкого спектра потенциальных примене-
ний [3]. Множество исследований доказали эф-
фективность использования аэрогелей в качестве 

доставки активных веществ [4–6]. Однако иссле-
дования, связанные с получением аэрогелей с ие-
рархической пористой структурой, представлены 
очень слабо. Высокая загрузка активных веществ 
в сочетании с медленным высвобождением из аэ-
рогелей за счет создания иерархической пористой 
структуры позволит получить препарат с контро-
лируемым терапевтическим эффектом.

Формирование иерархической структуры 
аэрогелей позволит получить системы доставки 
активных фармацевтических субстанций с кон-
тролируемым профилем высвобождения. Кро-
ме того, иерархическая пористость материалов 
может способствовать пролиферативной ак-
тивности клеток за счет интенсификации мас-
сообменных процессов. На сегодняшний день 
разработка новых систем доставки активных 
фармацевтических субстанций и платформ для 
культивирования клеток является крайне акту-
альной задачей.
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Стоит отметить, что разработка новых си-
стем доставки активных веществ всегда связана с 
проведением большого количества эксперимен-
тальных исследований для получения целевых 
свойств, что ведет к увеличению времени иссле-
дования и финансовых затрат. Поэтому в насто-
ящий момент все более широко применяются 
современные методы математического и ком-
пьютерного моделирования при разработке но-
вых лекарственных средств и систем их доставки 
[7]. При моделировании процессов движения и 
высвобождения в гетерогенных системах со слож-
ной геометрией, таких как аэрогели, перспектив-
ным может быть использование клеточно-ав-
томатного (КА) моделирования. Основная идея 
КА-моделирования заключается в разбиении си-
стемы на клетки одинакового размера, каждая из 
которых находится в одном из возможных состо-
яний, при этом состояния каждый шаг по време-
ни меняются в соответствии с заданными прави-
лами перехода. Такой подход позволяет разбить 
систему на локальные независимые участки, что, 
в свою очередь, позволяет моделировать большие 
неоднородные системы без использования слож-
ного математического аппарата [8].

Особенностью иерархических структур аэро-
гелей является наличие как открытой сети мезо-
пор, так и значительного объема макропор, ко-
торые влияют на конечные свойства материала. 
При этом макропоры намного превосходят по 
размерам мезопористые участки структуры. Это 
создает трудность при моделировании структуры 
образца, так как модель должна учитывать осо-
бенности структуры как на мезо-, так и на макро-
уровне. Решить эту проблему позволит создание 
мультимасштабной модели структуры аэрогеля. 

В данной работе предлагается мультимас-
штабная модель иерархических пористых струк-
тур аэрогелей на основе альгината натрия, ко-
торая позволяет получать цифровые структуры, 
которые соответствуют экспериментальным об-
разцам как на мезо-, так и на макроуровне.

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ
Материалы. В качестве исходного вещества 

для получения аэрогелей используется альгинат 
натрия (Sigma-Aldrich, США). В качестве поро-
образующего агента используется поверхностно 
активное вещество (ПАВ) Triton X-100 (Sigma-
Aldrich, США). Гидрокарбонат натрия (РусХим, 
РФ) и уксусная кислота (РусХим, РФ) исполь-
зуются  для дополнительного вспенивания ма-
териала. В качестве растворителя используется 
изопропиловый спирт (ИПС), (РусХим, РФ). 

Дистиллированная вода была получена в лабо-
ратории.

Методика. Процесс получения частиц аэро-
гелей на основе альгината натрия с иерархиче-
ской пористой структурой осуществляется с ис-
пользованием ПАВ в качестве порообразующего 
агента на стадии гелеобразования. Кроме того, 
в качестве дополнительных порообразующих 
агентов используются гидрокарбонат натрия и 
уксусная кислота, способствующие образова-
нию диоксида углерода в процессе гелеобразо-
вания. Взаимодействие гидрокарбоната натрия с 
уксусной кислотой приводит к образованию ди-
оксида углерода.

С целью повышения устойчивости пузырьков 
газа используется ПАВ. ПАВ приводит к обра-
зованию адсорбционных слоев на поверхности 
пузырьков, что вызывает снижение поверхност-
ного натяжения на границе жидкости и газа. 
В  результате уменьшения межфазного поверх-
ностного натяжения повышается устойчивость 
образованных воздушных пузырьков в структуре 
частиц на основе альгината натрия.

Таким образом, процесс получения частиц 
аэрогелей на основе альгината натрия с иерар-
хической пористой структурой состоит из не-
скольких этапов: получение раствора полимера 
с порообразующим агентом, гелеобразование, 
замена растворителя, сверхкритическая сушка.

На первом этапе проводится получение рас-
твора, который состоит из альгината натрия, 
ПАВ и гидрокарбоната натрия. В данной работе 
с целью равномерного распределения гидрокар-
боната натрия по объему полимера проводится 
диспергирование с использованием ротор-ста-
торного гомогенизатора со скоростью враще-
ния ротора 6000 об/мин на протяжении 5 минут. 
Концентрация альгината натрия в смеси состав-
ляет 2 мас. %. Концентрация ПАВ варьируется 
от 0 до 1 мас. %. Концентрация гидрокарбоната 
натрия была постоянной и составила 0.9 мас. %. 
В табл. 1 приводится обозначение для каждого из 
образцов.

Таблица 1. Обозначение образцов

Номер 
образца

Концентрация 
альгината на-
трия, мас. %

Концентра-
ция ПАВ, 

мас. %

Концентрация 
гидрокарбоната 
натрия, мас. %

1

2.0

0

0.9
2 0.25
3 0.50
4 1.00

В качестве сшивающего агента используют 
1  мас. % раствор хлорида кальция. Для разло-
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жения гидрокарбоната натрия в раствор сши-
вающего агента добавляется уксусная кислота 
(концентрация в растворе  10 мас. %). С исполь-
зованием шприцевого насоса осуществляется 
капельное введение раствора альгината натрия, 
содержащего ПАВ и гидрокарбонат натрия, в 
раствор сшивающего агента. Полученные ча-
стицы выдерживаются в растворе сшивающего 
агента в течение 24 часов с целью завершения 
процесса гелеобразования. 

Далее проводится этап замены растворителя. 
Для минимизации усадки осуществляется сту-
пенчатая замена растворителя с увеличением 
массового содержания ИПС (20% → 40% → 60% 
→ 80% → 100%). Между этапами замены частицы 
выдерживаются 4 часа. Последний этап замены 
(на 100%) проводится до достижения концентра-
ции спирта 98 мас. %.

Завершающий этап – сверхкритическая суш-
ка – проводится в среде сверхкритического диок-
сида углерода при температуре 40°C и давлении 
120 бар в течение 5 часов. Процесс проводится 
в реакторе высокого давления объемом 250 мл 
собственной разработки.

Аналитические методы. Истинная плотность 
образцов определялась методом гелиевой пикно-
метрии с помощью прибора Anton Paar UltraPyc 
5000. Мезопористая структура образцов исследо-
валась методом низкотемпературной адсорбции 
азота (77 К) на анализаторе удельной поверхно-
сти и пористости NOVA 2200E (Quantachrome 
Instruments Corp., США). Для получения увели-
ченных изображений полученных образцов ис-
пользовался оптический стереомикроскоп ADF 
S645. На рис. 1 представлены результаты ми-
кро-КТ для образца 3.

Исследование образцов методом компью-
терной рентгеновской микротомографии (ми-
кро-КТ) производилось с помощью микро-
томографа SkyScan-1172 (Bruker Corporation, 
Германия).

На основе полученных экспериментальных 
данных были сделаны выводы об особенностях 
структуры исследуемых аэрогельных частиц на 
основе альгината натрия.

ТЕОРЕТИЧЕСКИЙ АНАЛИЗ
Из визуального наблюдения снимков СЭМ 

видно, что на мезоуровне структура частиц пред-
ставляет собой твердый скелет, образованный 
нановолокнами. Кроме того, структура содержит 
открытую сеть мезопор, то есть пор, имеющих 
диаметр от 2 до 50 нм. Стоит отметить, что на 
мезоуровне образцы исследуемых частиц имеют 
достаточно низкую пористость, а основная до-
ля от общего объема пор относится к крупным 
(больше 50 мкм) макропорам, то есть исследуе-
мый материал имеет большой объем макропор, 
что подтверждают визуальные наблюдения. Та-
ким образом, структура материала является не-
однородной, и в ней может быть выделено два 
типа областей – мезопористая и макропористая 
(рис. 2). 

Так как макропоры в исследуемых образцах 
имеют большой размер, эти области можно от-
нести к разным масштабам моделирования, при 
этом геометрия мезопористой области оказыва-
ет влияние на макросвойства материала, из-за 
чего при разработке модели структур необходи-
мо учитывать геометрию материала как на мезо-, 
так и на макроуровне. В рамках работы была раз-

500 мкм
500 мкм

(а) (б)

Рис. 1. Результаты компьютерной рентгеновской микротомографии образца 3: (а) теневая проекция; (б) двумерный срез.
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работана мультимасштабная КА модель структур 
аэрогельных частиц на основе альгината натрия. 
Предлагаемая модель состоит из двух КА моде-
лей – модель мезопористой области и модель ма-
кропористой области.

КА модель мезопористой области. На мезоуров-
не структуры аэрогелей, образованных наново-
локнами, успешно моделируют с использовани-
ем кривых Безье [9, 10]. Поэтому в рамках работы 
для моделирования мезопористого участка была 
использована модель на основе кривых Безье. 

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  – 
прямую), три опорные точки – как квадратичную 
(кривую второго порядка), четыре – как кубиче-
скую (кривую третьего порядка) и так далее.

Разработанная модель имеет следующие до-
пущения:

пространство, в котором проводится моде-
лирование, является кубом (квадратом в случае 
двухмерной структуры) заданных размеров;

пространство, в котором проводится модели-
рование, делится на клетки одинакового размера 
квадратной (двухмерная структура) или кубиче-
ской (трехмерная структура) формы; 

масштаб одной клетки соответствует участку 
пространства в заданном масштабе;

каждая клетка может иметь одно состояние: 
“волокно” или “пустота”. Пустые клетки харак-
теризуют положение пор в структуре;

соседними считаются клетки, имеющие об-
щую грань;

для генерации одного волокна строится кри-
вая Безье третьего порядка. Считается, что во-
локно проходит по кривой Безье – клетки, через 
которые проходит кривая Безье, переходят в со-
стояние “волокно”;

диаметр всех волокон одинаковый;
диаметр поперечного сечения волокна опре-

деляется количеством занятых им клеток в попе-
речном сечении. Например, при масштабе одной 
клетки в 1 нм волокно диаметром 5 нм в попе-
речном сечении будет занимать 5 клеток (рис. 3);

начало и конец волокна лежат на гранях моде-
лируемого пространства.

Данная модель работает следующим обра-
зом: на поле строится кривая Безье, начало и 
конец которой лежат на гранях поля. Таким об-
разом, кривая проходит через все поле. После 
этого на построенной кривой строится дис-
кретное волокно заданной толщины (с задан-
ным диаметром поперечного сечения) (рис. 4). 
Затем строится новая кривая и волокно на ней. 
Процесс продолжается до тех пор, пока циф-
ровая структура не достигнет заданной пори-
стости.

Для построения волокна используются кри-
вые Безье третьего порядка, которые строятся по 
четырем опорным точкам:
	 B t t P t t P

t t P t P t

( ) = −( ) + −( ) +
+ −( ) + ∈[ ]

1 3 1

3 1 0 1

3
0

2
1

2
2

3
3, , ,�

	
(1)

500 мкм

Мезопористый участок

Макропора

> 50 мкм

> 50 мкм

>
5

0
м

к
м

Б

Рис. 2. Схематичное изображение макропористой структуры аэрогеля.
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где P0, P1, P2, P3 – опорные точки, каждая из ко-
торых содержит набор из трех пространственных 
координат, а t – шаг. Шаг t непрерывно возраста-
ет в диапазоне от 0 до 1.

Основными входными параметрами модели 
являются диаметр поперечного сечения волокна 
и пористость структуры.

Сначала на поле случайно выбираются опор-
ные точки P0, P1, P2, P3, при этом P0 и P3 лежат на 
гранях структуры. По этим опорным точкам в со-
ответствии с формулой (1) строится кривая Безье. 
Все клетки, через которые проходит кривая, пе-
реходят в состояние “волокно”. Далее диаметр 
волокна постепенно увеличивается, пока не до-
стигнет заданного. Диаметр волокна увеличива-
ется следующим образом: вокруг каждой клетки 
волокна формируется сфера (в случае двухмерно-
го поля – окружность) с диаметром, равным вход-
ному диаметру поперечного сечения волокна. Все 
клетки внутри сферы (окружности) переходят в 
состояние “волокно”. Таким образом волокно 
утолщается до заданного размера.

Выходным параметром модели является циф-
ровая структура мезопористого участка (рис. 5).

Полученные цифровые структуры позволя-
ют учитывать гетерогенность материала на ме-
зоуровне, состоящего из твердого каркаса и от-
крытой сети пор, и могут быть использованы в 
качестве входных параметров для КА модели ма-
кропористой области.

КА модель макропористой области. Макропо-
ры исследуемых аэрогелей имеют шарообразную 
форму и равномерно распределены по его струк-

туре. Поэтому задача создания цифровой копии 
на макроуровне заключается в генерации макро-
пор, распределение которых по размерам соот-
ветствует экспериментальному образцу.

Для генерации макропористой структуры бы-
ла разработана оригинальная КА модель “Геои-
ды”. 

Разработанная модель имеет следующие до-
пущения:

пространство, в котором проводится моде-
лирование, является кубом (квадратом в случае 
двухмерной структуры) заданных размеров;

пространство, в котором проводится модели-
рование, делится на клетки одинакового размера 
квадратной (двухмерная структура) или кубиче-
ской (трехмерная структура) формы; 

масштаб одной клетки соответствует участку 
пространства в заданном масштабе;

каждая клетка может иметь одно состояние: 
“материал” или “пустота” (“пора”). Пустые 
клетки характеризуют положение макропор в 
структуре;

макропоры имеют шарообразную форму.
Основная идея модели заключается в следу-

ющем. В начале работы все клетки поля име-
ют состояние “материал”. После этого на поле 
в случайных местах поочередно размещаются 
шарообразные поры в соответствии с заданным 
распределением пор по размерам – клетки, в ко-
торых размещена пора, меняют свое состояние 
на “пора” (рис. 6).

Входными параметрами модели являются рас-
пределение макропор по размерам (объем, ко-

5
н

м

Рис. 4. Волокно, построенное с помощью кривой Безье.

Рис. 3. Измерение диаметра поперечного сечения волокна.

Рис. 5. Цифровая волокнистая структура, полученная с по-
мощью модели на основе  кривых Безье.
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торый занимают в структуре поры различных 
диаметров), данные о котором получают из ана-
литических исследований, и размер поля. Из по-
лученного распределения может быть рассчитано 
количество пор каждого диаметра, которое присут-
ствует на поле. Макропоры размещаются от боль-
шего диаметра к меньшему, чтобы мелкие поры не 
препятствовали размещению крупных. Результа-
том работы модели является цифровая макропо-
ристая структура. Данная структура может быть 
использована в дальнейшем в модели перекрытия 
для создания мультимасштабной иерархической 
цифровой структуры, которая содержит в себе как 
мезо-, так и макропористые участки.

Модель перекрытия. Структуры аэрогеля от-
носятся к фракталам, то есть являются самопо-
добными на различных уровнях (рис. 7). 

Из приведенной на рис. 7 схемы видно, что 
нановолокна образуют мезопористый волокни-
стый кластер. Несколько таких кластеров об-
разуют более крупную структурную единицу, 
имеющую макропоры, которые далее образуют 
макропористую нановолокнистую структуру. 
Для генерации единой иерархической структу-
ры, содержащей как мезо-, так и макропористые 
участки была разработана модель перекрытия.

В качестве входных параметров модель пе-
рекрытия использует ранее сгенерированные 
цифровые структуры на мезо- и на макроуров-
нях. Структура на макроуровне генерируется с 
помощью КА модели “Геоиды”, структура на 
мезоуровне — с помощью КА модели на основе 

кривых Безье. Далее структуры объединяются 
с помощью оригинальной модели перекрытия, 
разработанной на основе алгоритма, представ-
ленного в [11]. 

Стоит отметить, что структура на мезоуровне 
значительно меньше, чем структура на макро
уровне – если размер мезоуровневой структуры 
составляет десятки и сотни нанометров, то на 
макроуровне размер цифровой структуры соот-
ветствует сотням мкм. Поэтому для корректного 
объединения структур структура на мезоуровне 
достраивается до размеров макроструктуры пу-
тем размещения аналогичных структур на поле 
большего размера (рис. 8).

Объединение цифровых структур в одну за-
ключается в том, что состояние клетки итоговой 
структуры определяется состояниями клеток ме-
зо- и макроструктур с теми же координатами: в 
том случае, если состояние клетки мезострук-

(б)(а)

Рис. 6. Результат работы модели “Геоиды” для двухмерной (а) и трехмерной (б) структур.

Рис. 7. Самоподобие иерархической волокнистой структуры 
аэрогелей на основе альгината натрия. 
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туры – “волокно”, а состояние клетки макро-
структуры с той же координатой – “пустота” 
(“пора”), то клетка итоговой структуры с той же 
координатой переходит в состояние “пора”. Во 
всех остальных случаях клетки итоговой струк-
туры имеют то же состояние, что и клетки мезо-
структуры. Иллюстрация работы модели пере-
крытия представлена на рис. 9.

Результатом работы модели перекрытия яв-
ляется цифровая иерархическая пористая струк-
тура, которая соответствует размерам входной 
макроструктуры. Таким образом, модель пере-
крытия позволяет создавать цифровую струк-
туру, которая содержит как объединенную сеть 
мезопор, так и шарообразные макропоры, по-
зволяя учитывать особенности иерархической 
структуры на различных масштабах. В рамках 
работы предложенная модель была использова-
на для моделирования иерархических пористых 
структур частиц аэрогеля на основе альгината 
натрия. 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ
С использованием модели иерархических 

структур были сгенерированы цифровые струк-
туры аэрогельных частиц на основе альгината 
натрия, соответствующие наработанным экспе-
риментальным образцам.  Моделирование ие-
рархических структур проходило в два этапа – 
моделирование на мезоуровне и моделирование 
на макроуровне.

Моделирование аэрогельных частиц на основе 
альгината натрия на мезоуровне. Было проведено 
моделирование 4 образцов аэрогельных частиц 

на основе альгината натрия с ПАВ с использо-
ванием модели на основе кривых Безье. Вход-
ными параметрами модели на основе кривых 
Безье являются пористость структуры и диаметр 
поперечного сечения волокна (диаметр волок-
на). Стоит отметить, что пористость структу-
ры на мезоуровне и общая пористость образца 
отличаются, поэтому пористость структуры на 
мезоуровне рассчитывалась следующим обра-
зом (2):
	 Пмезо

мезо

мезо тв

=
+

V

V V
, 	 (2) 

где Vмезо  – удельный объем мезопор, см3/г, Vтв  – 
удельный объем твердого каркаса образца, см3/г.

Рис. 9. Схема работы модели перекрытия.

Структура
на мезоуровне
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Рис. 8. Достройка мезоуровневой структуры до размеров макроструктуры.
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Удельный объем мезопор был получен из ана-
литических данных азотной порометрии. Удель-
ный объем твердого каркаса образца может быть 
рассчитан из его истинной плотности (3):
	

Vтв
ист

= 1

ρ
.
	

(3) 

Диаметр поперечного сечения волокна явля-
ется эмпирическим параметром. Для установле-
ния его значения для каждого образца был сгене-
рирован набор цифровых структур с различным 
диаметром поперечного сечения волокна, из 
которого были выбраны цифровые структуры, 
наиболее соответствующие эксперименталь-
ным. Для каждой структуры значение диаметра 
поперечного сечения волокна варьировалось от 
5 до 25 нм с шагом 2 нм. Таким образом, всего 
было сгенерировано 44 цифровые структуры. 
Сгенерированные цифровые структуры явля-
лись трехмерными с размерами 400×400×400 нм 
при масштабе одной клетки, равной 1 нм.

В табл. 2 представлены данные по диаметру по-
перечного сечения волокна для цифровых струк-
тур, соответствующих исследуемым образцам. 

На рис. 10–11 представлены изображения 
цифровых структур аэрогельных частиц на осно-
ве альгината натрия на мезоуровне.

Критерием соответствия мезоуровневых 
цифровых и экспериментальных структур явля-
ется распределение пор по размерам, так как оно 
главным образом определяет геометрию струк-
туры и, следовательно, параметры образца. По-
этому для оценки точности работы модели было 
проведено сравнение распределения пор по раз-
мерам цифровых структур и экспериментальных 
образцов. На рис. 12–15 представлены экспери-
ментальные и расчетные кривые распределения 
пор по размерам.

Среднее отклонение расчетных и экспери-
ментальных кривых не превышает 14%, что го-
ворит о соответствии сгенерированных циф-
ровых структур экспериментальным образцам. 
Полученные цифровые структуры были ис-
пользованы далее в качестве входных параме-
тров для генерации цифровых структур на ма-
кроуровне.

Моделирование аэрогельных частиц на осно-
ве альгината натрия на макроуровне. С помощью 

Таблица 2. Параметры цифровых структур аэрогельных частиц на основе альгината натрия

Образец Удельный объем 
мезопор, см3/г

Истинная 
плотность, г/см3

Кажущаяся 
плотность, г/см3 Пористость, % Диаметр волокна, нм

1 1.90 2.198 0.055 97.5 17
2 8.60 2.201 0.039 98.2 17
3 5.60 2.196 0.038 98.3 19
4 4.00 2.197 0.036 98.4 15

(а) (б)

Рис. 10. Цифровые трехмерные структуры аэрогелей на основе альгината натрия, соответствующие образцам: (а) – образец 1; 
(б) – образец 2. 
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предложенной модели “Геоиды” были получены 
цифровые структуры аэрогеля на основе частиц 
альгината натрия на макроуровне, соответству-
ющие ранее наработанным экспериментальным 
образцам (табл. 2).

Распределение макропор по размерам было 
получено напрямую из данных компьютерной то-
мографии образцов. Так как распределение пор 
по размерам является входным параметром, то 
цифровая структура на макроуровне соответству-

(а) (б)

Рис. 11. Цифровые трехмерные структуры аэрогелей на основе альгината натрия, соответствующие образцам: (а) – обра-
зец 3; (б) – образец 4.
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Рис. 15. Расчетная и экспериментальная кривые распределе-
ния пор по размерам образца 4.

Рис. 12. Расчетная и экспериментальная кривые распределе-
ния пор по размерам образца 1.

Рис. 13. Расчетная и экспериментальная кривые распределе-
ния пор по размерам образца 2.

Рис. 14. Расчетная и экспериментальная кривые распределе-
ния пор по размерам образца 3.
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ет структуре экспериментального образца. Сгене-
рированные цифровые структуры являлись трех-
мерными с размерами 5000×5000×5000 мкм.

Сгенерированные цифровые структуры на 
мезо- и макроуровне были использованы далее 
в качестве входных параметров для генерации 
цифровых иерархических структур, соответству-
ющих экспериментальным образцам частиц аэ-
рогеля на основе альгината натрия.

Моделирование иерархических структур аэро-
гельных частиц на основе альгината натрия. С по-
мощью предложенной модели перекрытия были 
проведены вычислительные эксперименты по 
мультимасштабному моделированию иерархи-
ческих цифровых структур аэрогелей на основе 
альгината натрия, содержащих как сеть мезопор, 
так и макропоры. 

В качестве критерия соответствия итоговых 
иерархических структур была выбрана общая по-
ристость структуры, так как для иерархической 
структуры она не является входным параметром, 
но при этом должна совпадать с пористостью 
экспериментального образца. Максимальное 
отклонение пористости цифровых структур от 
реальных составило не более 1.5%. Из низкого 
значения отклонения расчетной и эксперимен-
тальной пористости, а также из соответствия 
структур на мезо- и макроуровнях можно сделать 
вывод о корректной работе моделей. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
В данной работе была предложена модель соз-

дания цифровых иерархических пористых струк-
тур на основе КА подхода.

Для решения задачи моделирования иерархи-
ческих структур были разработаны две модели, ко-
торые позволяют получать цифровые структуры, 
соответствующие экспериментальным образцам 
на двух уровнях: на мезоуровне – с помощью мо-
дели, основанной на построении кривых Безье, и 
на макроуровне – с помощью оригинальной КА 
модели “Геоиды”. Для генерации единой мульти-
масштабной иерархической структуры была раз-
работана оригинальная КА модель “Перекрытия”.

Получены экспериментальные образцы ча-
стиц аэрогелей на основе альгината натрия, име-
ющие иерархическую структуру, содержащую 
как открытую сеть мезопор, так и объем макро-
пор. Для наработанных образцов были прове-
дены аналитические исследования, из которых 
были получены распределения мезо- и макропор 
по размерам, пористость (97.5-98.4%), истин-
ная (2.196-2.201 г/см3) и кажущаяся плотность 
(0.036-0.055 г/см3).

Для наработанных образцов были проведе-
ны вычислительные эксперименты по генерации 
цифровых структур, соответствующие экспери-
ментальным. Для генерации цифровых структур 
на мезоуровне были сгенерированы 44 цифровые 
структуры с различными диаметрами поперечно-
го сечения волокна, из которых были выбраны те 
структуры, распределение пор по размерам кото-
рых наиболее соответствует экспериментально-
му. Для выбранных структур на мезоуровне сред-
нее отклонение расчетных и экспериментальных 
кривых распределения пор по размерам не пре-
вышает 14%. Далее с использованием распреде-
ления макропор по размерам были сгенерирова-
ны цифровые макроструктуры, соответствующие 
экспериментальным. С использованием сгенери-
рованных мезо- и макроструктур были получены 
мультимасштабные иерархические структуры, со-
ответствующие экспериментальным образцам ча-
стиц аэрогелей на основе альгината натрия. Сге-
нерированные цифровые структуры содержат как 
отрытую сеть мезопор, так и макропоры. 

Разработанные модели были реализованы с 
использованием высокопроизводительных па-
раллельных вычислений, что позволяет генери-
ровать крупные цифровые структуры размером 
до тысяч мкм при масштабе одной клетки, рав-
ной 1 нм, что существенно повышает точность 
моделирования.

Предложенная модель позволяет получать 
цифровые пористые структуры, которые дают 
возможность учитывать особенности геоме-
трии реальных иерархических структур на раз-
личных уровнях – как на мезо-, так и на ма-
кроуровнях. Полученные цифровые структуры 
могут быть использованы в дальнейшем для 
расчета по ним физических и физико-хими-
ческих свойств, а также различных процессов, 
таких как растворение внедренных активных 
фармацевтических ингредиентов и массопе-
ренос. Это позволит существенно снизить за-
траты при разработке новых иерархических 
пористых материалов с заданными свойствами 
путем частичной замены натурных экспери-
ментов вычислительными.

Работа выполнена при финансовой поддерж-
ке Российским Научным Фондом № 23-13-00368 
“Наноструктурированные материалы с иерархи-
ческой пористой структурой для решения задач 
медицины и фармацевтики”.
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USING CELL-AUTOMATION APPROACH TO CREATE DIGITAL TWINS 
OF HIERARCHICAL POROUS STRUCTURES

I. V. Lebedev, V. I. Gashenko, O. V. Fedotova, A. A. Abramov, P. Yu. Tsygankov, N. V. Men’shutina*
Russian University of Chemical Technology named after D.I. Mendeleev, Moscow, Russia
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Abstract. This paper proposes a multiscale model based on a cellular-automation approach for generating 
digital doubles of porous hierarchical structures of sodium alginate-based aerogels. The proposed model 
utilizes a cell-automation approach to generate structures at meso- and macro-levels and then combine 
them into a single digital multiscale structure that contains both meso- and macro-pores. Samples of sodium 
alginate-based aerogels have been experimentally investigated. Computational experiments have been 
carried out to generate digital structures corresponding to the experimental samples obtained. Comparison 
of the structural characteristics of digital and experimental samples was carried out, on the basis of which 
conclusions were drawn about the correct operation of the model. The obtained digital multiscale structures 
can be used in the future to predict the properties of hierarchical structures, which will partially replace in situ 
experiments with computational ones and, therefore, reduce costs in the development of new materials with 
specified properties.

Keywords: cellular automata, modeling, porous materials, hierarchical structures, multiscale model, Bézier curves, 
fibrous materials, aerogels, sodium alginate, sol-gel process
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