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1. Етапи виконання

Номер етапу: 2

Назва етапу: Побудова розробка принципово нових математичних моделей складних нанопористих систем з 
урахуванням враховують факторів впливу внутрішніх і поверхневих фізико-хімічних чинників та механізмів 
компететивних впливів і адіабатично включених взаємодій. Розробка моделей багатопараметричної ідентифікації для 
обернених задач складних систем багатокомпонентної компетитивної дифузії вуглеводнів у різнотипних функціональних 
мікропористих матеріалах, як складних багатокомпонентних системах безпечної енергетики та з контролю викидів в 
атмосферу використанням засобів оптимального керування; дослідження моделей на основі побудови функціоналів-
нев’язки.

Початок етапу: 01-2023

Закінчення етапу: 12-2023

Вид звітного документа: Проміжний звіт

2. Виконавець
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Підпорядкованість: Міністерство освіти і науки України
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E-mail: univ@tu.edu.te.ua

WWW: http://tntu.edu.ua
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4. Джерела та напрями фінансування

Підстава для проведення робіт: 34 - договір (замовлення) з центральним органом виконавчої влади, академією наук 
(головними розпорядниками бюджетних коштів на проведення НДДКР)

КПКВК: 2201040

Напрям фінансування: 2.1 - фундаментальні дослідження

Джерела фінансування

Джерело фінансування: 7713 - кошти держбюджету

Фактичний обсяг фінансування за звітний етап: 780.000 тис. грн.

5. Науково-технічна робота

Назва роботи (укр)

Методи та високопродуктивні технології математичного моделювання і функціональної ідентифікації складних 
багатокомпонентних систем і процесів (нанопористі і нанорозмірні структури, об’єкти безпечної енергетики, когнітивні 
системи)

Назва роботи (англ)

Methods and high-performance technologies of mathematical modeling and functional identification of complex 
multicomponent systems and processes (nanoporous and nanoscale structures, safe energy objects, cognitive systems)

Реферат (укр)

Розроблені нові наукоємні математичні моделі складних нанопористих систем і нанопроцесів, що протікають у них з 
урахуванням враховують факторів впливу внутрішніх і поверхневих фізико-хімічних чинників та механізмів 
компетитивних впливів і адіабатично включених взаємодій, енергій активації та узагальнених умов неізотермічної 
рівноваги типу Ленгмюра та ін. Розроблена комп’ютерна mc-модель симуляції кінетики компетитивної адсорбції 
різнорозмірних нанопористих частинок, де адсорбційні 2-D пласти наноструктур багатоетапно формувались на основі 
концепції RSA (random sequential adsorption) у вигляді мультикомпозитних мікрошарів сферичних та сферопрямокутних 
нанопористих частинок з різними співідношеннями параметрів (концентраціями частинок різних типів, співвідношенням 
діаметрів, довжин та ін.) для формування надійних шарів нанокаталізаторів довготривалої технологічної експлуатації. На 
цій основі побудовані матричні високопродуктивні алгоритми та обчислювальні процедури, для реалізації 
розпаралелювання обчислень для досліджуваних моделей нанопористих і нанорозмірних систем з використанням 
багатоядерних комп’ютерних архітектур. Розроблені моделі багатопараметричної ідентифікації визначальних параметрів 
режимів повної та неповної адсорбції для обернених задач складних систем багатокомпонентної компетитивної дифузії 
вуглеводнів у різнотипних функціональних сучасних нанопористих матеріалах типу целіт ZSM- 5, як складних 
багатокомпонентних системах безпечної енергетики, та з контролю викидів в атмосферу об’єктів енергетики, переробних 
і харчових виробництв, транспорту з використанням методів теорії оптимального керування. Побудовані швидкісні 



алгоритми ідентифікації внутрішньо кінетичних параметрів задач багатокомпонентних компететивних дифузії та 
адсорбції вуглеводнів при застосуванні суперкомп’ютерів і хмарних обчислень.

Реферат (англ)

New scientific mathematical models of complex nanoporous systems and nanoprocesses occurring in them have been 
developed, taking into account the factors of influence of internal and surface physico-chemical factors and mechanisms of 
competitive influences and adiabatically included interactions, activation energies and non-isothermal Langmuir equilibrium. 
High-speed analytical solutions of competitive non-isothermal adsorption and desorption systems in nanoporous media using 
Heaviside’s method are obtained. A computer 2-D MC simulation model of of competitive adsorption kinetics of different-sized 
nanoporous spherical and spherorectangular particles with different parameter ratios are developed. On this basis, matrix high-
performance algorithms and computational procedures were built to implement parallelization of calculations for the studied 
models of nanoporous and nanoscale systems using multi-core computer architectures. The models of multi-parameter 
identification of complete and incomplete adsorption models of complex systems of multi-component competitive diffusion of 
hydrocarbons in modern nanoporous materials of the ZSM-5 zeolite, as multi-component systems of controlling emissions into 
the atmosphere are obtained. High-speed identification algorithms of kinetic parameters of multicomponent competitive 
adsorption of hydrocarbons using supercomputers and cloud computing were built. Developed architecture and software 
implementation of algorithms for identification of active parameters of complex systems and interface interactions in functional 
nanoporous and nanosized materials under the conditions of their application in complex systems of safe and renewable energy, 
electronics, control of cleaning of industrial gas emissions and other industries.

Індекс УДК: , 621.373, 510.51 519.712.3 51-73 51-74

Коди тематичних рубрик НТІ: 29.41.01, 47.09.48

6. Науково-технічна продукція (НТП)

НТП 1

Назва продукції (укр): Методи та високопродуктивні технології математичного моделювання і функціональної 
ідентифікації складних багатокомпонентних систем і процесів

Назва продукції (англ): Methods and high-performance technologies of mathematical modeling and functional identification 
of complex multicomponent systems and processes

Очікувані результати: Методи, теорії, Програмні продукти

Галузь застосування: інженерна екологія, адсорбційні нанотехнології очищення повітря від вуглецевих викидів як 
зниження впливу глобпльного потепління; цифрова діагностика неврологічного стану людини; прикладна 
мікроелекторніка: наноелементи приладів, що працюють в інфрачервоному діапазоні

Опис продукції (укр): Розроблені нові маловитратні методи ідентифікації коефіцієнтів дифузі у внутрішньо- та 
міжчастинковому просторах наносистем на основі аналітичних розв’язків прямих і спряжених задач, отримані явні вирази 
компонентів градієнтів функціоналів-нев'язки для реалізації процедур ідентифікації параметрів. Побудовані адаптивні 
матриці відклику когнітивної системи та алгоритми обчислення значень векторів вагових коефіцієнтів feedback -впливів 
когнітивних сигналів, що визначає параметри її станів. З використанням розробленої нової методологіїї (моделі, методи) 
квазістаціонарних станів та активної динамічної провідності відкритих наносистем розроблено систему на основі 
штучного інтелекту (наукоємні моделі та програмні засоби) для встановлення ступеню відклику електронних систем на 
зовнішнє збурення та встановлення ефектів такої взаємодії на роботу і прецизійні параметри безпосередньо 
функціонуючих наноприладів сканування. Зокрема, розроблена методологія моделювання описує екситон-акустичну 
фононну взаємодію в плоских напівпровідникових наносистемах при ненульових температурах на основі моделі 
ефективної маси до електрона та дірки з урахуванням внутрішніх електричних полів поляризації. Методом 
температурних функцій Гріна отримані аналітичні розв’язки рівняння Дайсона, що описує екситон-фононної взаємодії. 
На основі розглянутих методологій моделювання розроблена архітектура та реалізовані алгоритми ідентифікації 
активних параметрів складних систем та інтерфейсних взаємодій в функціональних мікропористих матеріалах для 
комплексних систем безпечної енергетики, очистки газових викидів та наноструктур, утилізації відходів та переробної 
галузі, діагностики і прикладної електроніки.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Поліпшення стану навколишнього середовища, Економія енергоресурсів, 



Поліпшення якості життя та здоров'я населення, ефективності діагностики та лікування хворих

Стадія завершеності НТП: Звіт по НДДКР, Розроблені математичні моделі, високопродуктивні методи і алгоритми

Впровадження НТП: окремі складові розробки знаходяться в процесі впровадження

Строки впровадження: 01.202312.2023

Виробник продукції: Тернопільський національний технічний університет імені Івана Пулюя

Споживачі продукції: Установи проєктування газопереробного обладнання, систем каталізу та очистки повітря, 
Лабораторії дослідження та установи проєктування багатокомпонентних нанорозмірних елементів прикладної 
електроніки, Медичні установи та центри цифрової медицини та діагностики

Перспективні ринки: Ринки розвинутих країн

Права інтелектуальної власності: За договорами, Подано заявку на видачу охоронного документу, В Україні

Форми та умови передачі продукції: Продаж «Ноу-хау», Продаж продукції, Навчання персоналу, Спільні НДДКР
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