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ÓÄÊ 519.6 ÂÈÑÎÊÎÏÐÎÄÓÊÒÈÂÍ² ÑÓÏÅÐÊÎÌÏ’ÞÒÅÐÍ²
ÒÅÕÍÎËÎÃ²¯ ÌÎÄÅËÞÂÀÍÍß ÍÀÍÎÏÎÐÈÑÒÈÕ
Ê²ÁÅÐÑÈÑÒÅÌ Ç² ÇÂÎÐÎÒÍÈÌÈ ÇÂ’ßÇÊÀÌÈ
ÄËß ÀÄÑÎÐÁÖ²ÉÍÎÃÎ Î×ÈÙÅÍÍß ÃÀÇ²Â

Àíîòàö³ÿ. Ðîçðîáëåíî âèñîêîïðîäóêòèâí³ òåõíîëîã³¿ ìîäåëþâàííÿ íå³çî-
òåðì³÷íî¿ àäñîðáö³¿ ãàç³â ó íàíîïîðèñòèõ ê³áåðñèñòåìàõ ç³ çâîðîòíèìè çâ’ÿç-
êàìè íà îñíîâ³ îïåðàö³éíîãî ìåòîäó Ãåâ³ñàéäà òà ï³äõîäó Ëàíäàó äî ë³íåà-
ðèçàö³¿ íåë³í³éíî¿ àäñîðáö³éíî¿ ð³âíîâàãè Ëåí´ìþðà øëÿõîì ðîçâèíåííÿ
ó çá³æíèé ðÿä ó òî÷ö³ òåìïåðàòóðè ôàçîâîãî ïåðåõîäó ç ïîäàëüøèì åôåê-
òèâíèì ðîçïàðàëåëþâàííÿì ìîäåë³ çà ìàëèì ïàðàìåòðîì. Íàâåäåíî ðåçóëü-
òàòè ÷èñëîâèõ åêñïåðèìåíò³â íà îñíîâ³ âèñîêîøâèäê³ñíèõ ïàðàëåëüíèõ îá-
÷èñëåíü ç âèêîðèñòàííÿì áàãàòîÿäåðíèõ êîìï’þòåð³â.

Êëþ÷îâ³ ñëîâà: íàíîïîðèñò³ ê³áåðñèñòåìè ç³ çâîðîòíèìè çâ’ÿçêàìè, àä-
ñîðáö³ÿ òà äåñîðáö³ÿ ãàç³â, ôóíêö³ÿ àäñîðáö³éíî¿ ð³âíîâàãè Ëåí´ìþðà,
îïåðàö³éíèé ìåòîä Ãåâ³ñàéäà.

ÂÑÒÓÏ

Óïðîâàäæåííÿ ñó÷àñíèõ ê³áåðô³çè÷íèõ íàíîïîðèñòèõ ñèñòåì (ÊÔÍÑ) ïîãëè-
íàííÿ øê³äëèâèõ âèêèä³â âóãëåöåâèõ ñïîëóê îá’ºêò³â åíåðãåòèêè ³ òðàíñïîð-
òó — êëþ÷ äî ðîçâ’ÿçàííÿ ñâ³òîâî¿ ïðîáëåìè ãëîáàëüíîãî ïîòåïë³ííÿ, ïîêðà-
ùåííÿ ñòàíó çäîðîâ’ÿ ëþäèíè, äîâê³ëëÿ òà ðåàë³çàö³¿ ñòðàòåã³¿ áåçïå÷íî¿ åíåð-
ãåòèêè [1]. ßê³ñòü ìàòåìàòè÷íèõ ìîäåëåé ïðîöåñ³â àäñîðáö³¿ âóãëåöåâèõ
ñïîëóê ó ÊÔÍÑ ç óðàõóâàííÿì íàíîô³çè÷íèõ ôàêòîð³â çâîðîòíîãî çâ’ÿçêó, ùî
ë³ì³òóþòü àäñîðáö³éíó ê³íåòèêó â íàíîïîðàõ òà âèñîêîïðîäóêòèâíèõ ìåòîä³â
ïîáóäîâè ðîçâ’ÿçê³â, îòðèìàíèõ íà áàç³ öèõ ìîäåëåé ç îð³ºíòàö³ºþ íà àðõ³òåê-
òóðè ñó÷àñíèõ îá÷èñëþâàëüíèõ ñèñòåì, âèçíà÷àº åôåêòèâí³ñòü òåõíîëîã³÷íèõ
ð³øåíü äëÿ íåéòðàë³çàö³¿ ãàçîâèõ âèêèä³â, îá’ºì ÿêèõ ñòð³ìêî çðîñòàº ³ çóìîâ-
ëþº ãëîáàëüíå ïîòåïë³ííÿ [2].

Íèí³ ïðîâîäÿòüñÿ ÷èñëåíí³ åêñïåðèìåíòàëüí³ òà òåîðåòè÷í³ äîñë³äæåííÿ öèõ
ïðîöåñ³â, çîêðåìà, äîñë³äæåííÿ ùîäî óäîñêîíàëåííÿ ¿õí³õ ìàòåìàòè÷íèõ ìîäå-
ëåé ç óðàõóâàííÿì âïëèâó ð³çíèõ îáìåæóâàëüíèõ ôàêòîð³â âíóòð³øíüî¿ ê³íåòèêè
àäñîðáö³¿ ó íàíîïîðèñòèõ ñåðåäîâèùàõ [2–8]. Îäíàê ö³ ìîäåë³ íå â³äîáðàæàþòü
ïîâíîþ ì³ðîþ ö³ë³ñí³ñòü óÿâëåíü ïðî âíóòð³øíþ ê³íåòèêó íàíîïðîöåñ³â, íå çà-
áåçïå÷óþòü äîñòàòíüîãî âðàõóâàííÿ ö³ëî¿ íèçêè âèçíà÷àëüíèõ ôàêòîð³â, çîêðåìà,
ôàêòîð³â íåë³í³éíî¿ âçàºìîä³¿ ó ñåðåäîâèùàõ íàíîïîòîê³â óçäîâæ ðàä³àëüíèõ ì³êðî-
³ íàíîïîð, íàÿâíèõ ó ÷àñòèíêàõ, ïðè öüîìó óìîâè àäñîðáö³éíî¿ ð³âíîâàãè
çäåá³ëüøîãî âèçíà÷àþòüñÿ ñïðîùåíèìè êâàç³ñòàö³îíàðíèìè òà ³çîòåðì³÷íèìè çà-
ëåæíîñòÿìè áåç óðàõóâàííÿ åíåðãåòè÷íîãî ïîòåö³àëó Äæîíà–Ëåíàðäà ÿê îñíîâíî¿
ñêëàäîâî¿ åíåðã³¿ àêòèâàö³¿ òîùî. Íà ñüîãîäí³ íåìàº ñòðîãèõ ìàòåìàòè÷íèõ ìîäåëåé,
ùî ïîâíîþ ì³ðîþ âðàõîâóþòü îáìåæóâàëüí³ ô³çè÷í³ ôàêòîðè çâîðîòíîãî çâ’ÿçêó
ó ïðîöåñ³ íàíîàäñîðáö³¿, à òàêîæ âèñîêîïðîäóêòèâíèõ ìåòîä³â ¿õíüî¿ ðåàë³çàö³¿.
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Ó ïðîäîâæåííÿ äîñë³äæåíü [9–17] ó ö³é ñòàòò³ îá´ðóíòîâàíî òà ðîçðîáëåíî âè-

ñîïðîäóêòèâí³ ìåòîäè ìàòåìàòè÷íîãî ìîäåëþâàííÿ àäñîðáö³¿ ãàç³â ó ÊÔÍÑ íà

îñíîâ³ óçàãàëüíåíî¿ íåë³í³éíî¿ ³çîòåðìè Ëåí´ìþðà, ÿêà íàéïîâí³øå îïèñóº ôàêòîðè

çâîðîòíî¿ âçàºìîä³¿ òà ìåõàí³çìè àäñîðáö³éíî¿ ð³âíîâàãè íà ïîâåðõí³ íàíîïîð. Äëÿ

ìîäåëþâàííÿ âèêîðèñòàíî âèñîêîïðîäóêòèâí³ ìåòîäè îïåðàö³éíîãî ÷èñëåííÿ

Ãåâ³ñàéäà òà ï³äõ³ä Ëàíäàó äî ë³íåàðèçàö³¿ òà ðîçêëàäó â ðÿä íå³çîòåðì³÷íî¿ àä-

ñîðáö³éíî¿ ð³âíîâàãè â òî÷ö³ òåìïåðàòóðè ôàçîâîãî ïåðåõîäó. Öå íàäàëî çìîãó

îá´ðóíòóâàòè âèá³ð ìàëîãî ïàðàìåòðà òà îòðèìàòè âèñîêîøâèäê³ñí³ àíàë³òè÷í³ ðîç-

â’ÿçêè, ùî ï³äâèùóþòü ÿê³ñòü ðîçïàðàëåëþâàííÿ îá÷èñëþâàëüíîãî ïðîöåñó ³ ìîäå-

ëþâàííÿ çàãàëîì äëÿ áàãàòîÿäåðíèõ êîìï’þòåð³â.

ÍÅË²Í²ÉÍÀ ÌÀÒÅÌÀÒÈ×ÍÀ ÌÎÄÅËÜ ÍÅ²ÇÎÒÅÐÌÈ×ÍÈÕ
ÏÐÎÖÅÑ²Â ÀÄÑÎÐÁÖ²¯ ÒÀ ÄÅÑÎÐÁÖ²¯ ÍÀ ÎÑÍÎÂ² ÓÇÀÃÀËÜÍÅÍÎÃÎ
Ð²ÂÍßÍÍß ÀÄÑÎÐÁÖ²ÉÍÎ¯ Ð²ÂÍÎÂÀÃÈ ËÅÍ¥ÌÞÐÀ

Âõ³äíèé ïîò³ê ãàçîâî¿ ñóì³ø³ äèôóíäóº â ìàêðîïîðàõ (ì³æ÷àñòèíêîâîìó ïðî-
ñòîð³) íàíîïîðèñòî¿ ñèñòåìè ³ â íàíîïîðàõ ÷àñòèíîê. Â îñíîâó ðîçðîáëåííÿ
ìîäåë³ ïîêëàäåíî ã³ïîòåçó ïðî íàÿâí³ñòü ó ñèñòåì³ àäñîðáö³éíèõ âçàºìîä³é ç³
çâîðîòíèì çâ’ÿçêîì ì³æ ìîëåêóëàìè àäñîðáàòó òà àêòèâíèìè öåíòðàìè àä-
ñîðáö³¿ íà ïîâåðõí³ ôàçîâîãî ðîçä³ëó â íàíîïîðàõ ÷àñòèíîê. Ö³ âçàºìîä³¿ çâî-
ðîòíîãî çâ’ÿçêó âèçíà÷àþòü íà îñíîâ³ íåë³í³éíîãî ð³âíÿííÿ ð³âíîâàãè ì³æ àä-
ñîðáîâàíîþ ìàñîþ òà ð³âíîâàæíîþ ¿é êîíöåíòðàö³ºþ àäñîðáòèâó â ãàçîâ³é
ôàç³, îòðèìàíîãî Íîáåë³âñüêèì ëàóðåàòîì ². Ëåí´ìþðîì. Ó ö³é ñòàòò³ ðåàë³çî-
âàíî ìîäåëü â óçàãàëüíåí³é ïîñòàíîâö³, â ÿê³é âçÿòî äî óâàãè çàëåæí³ñòü àä-
ñîðáö³éíî¿ ð³âíîâàãè Ëåí´ìþðà â³ä òåìïåðàòóðè ãàçîâîãî ïîòîêó òà åíåðã³¿ àê-
òèâàö³¿ íàíîñåðåäîâèùà ç óðàõóâàííÿì ô³çè÷íèõ ïåðåäóìîâ, îïèñàíèõ ó [6, 7].

1. Àäñîðáö³ÿ ëîêàë³çîâàíà ³ çóìîâëåíà ñèëàìè äèñïåðñ³¿, âçàºìîä³ÿ ÿêèõ
âñòàíîâëþºòüñÿ çàêîíîì Äæîíà–Ëåíàðäà òà åëåêòðîñòàòè÷íèìè ñèëàìè òÿæ³ííÿ
òà â³äøòîâõóâàííÿ Âàí-Äåð-Âààëüñà [6].

2. Àäñîðáö³ÿ â³äáóâàºòüñÿ â àêòèâíèõ öåíòðàõ íà âíóòð³øí³é ïîâåðõí³ íàíî-
ïîð ÷àñòèíîê àäñîðáåíòó ç ôîðìóâàííÿì ìîëåêóëÿðíîãî øàðó àäñîðáîâàíèõ ìî-
ëåêóë àäñîðáàòó.

3. Àäñîðáîâàí³ ìîëåêóëè óòðèìóþòüñÿ àêòèâíèìè öåíòðàìè âïðîäîâæ ïåâ-
íîãî ïðîì³æêó ÷àñó çàëåæíî â³ä òåìïåðàòóðè.

Â îñòàòî÷íîìó âèãëÿä³ ê³íåòèêó íå³çîòåðì³÷íî¿ àäñîðáö³¿ äëÿ íåéòðàë³çàö³¿
âèêèä³â ãàçó â ÊÔÍÑ ç óðàõóâàííÿì íåë³í³éíî¿ ôóíêö³¿ àäñîðáö³éíî¿ ð³âíîâàãè
òà äàíèõ ô³çè÷íèõ îá´ðóíòóâàíü ìîæíà îïèñàòè òàêîþ ñèñòåìîþ íåë³í³éíèõ
ð³âíÿíü ó ÷àñòèííèõ ïîõ³äíèõ [14–16]:
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Ïî÷àòêîâ³ óìîâè:

a) àäñîðáö³ÿ: á) äåñîðáö³ÿ:
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Êðàéîâ³ óìîâè:

a) àäñîðáö³ÿ: á) äåñîðáö³ÿ:

c t z c c t z c tz in z in( , ) | , ( , ) | ( ),� �� �0 0 (6)
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Òóò c, T , a — ïîòî÷í³ çíà÷åííÿ êîíöåíòðàö³¿ àäñîðáòèâó ³ òåìïåðàòóðè ãàçîâî¿

ôàçè; a — êîíöåíòðàö³ÿ àäñîðáîâàíî¿ ìàñè â íàíîïîðàõ àäñîðáåíòó; 
H —

åíåðã³ÿ àêòèâàö³¿, êÄæ/ìîëü; R — ãàçîâà êîíñòàíòà, êÄæ/ìîëü/ì3; b0 —

åìï³ðè÷íèé êîåô³ö³ºíò, ùî äîð³âíþº â³äíîøåííþ êîíñòàíò øâèäêîñò³ äåñîðáö³¿

òà àäñîðáö³¿; afull — êîíöåíòðàö³ÿ àäñîðáàòó â íàíîïîðàõ ³ç ïîâíèì çàïîâíåí-

íÿì àäñîðáö³éíèõ öåíòð³â, ìîëü/êã; l , Rcolumn — âèñîòà ³ ðàä³óñ àäñîðáö³éíî¿

êîëîíè, ì; Qads — òåïëîòà àäñîðáö³¿, êÄæ/êã; 
H M Q� ads ads, M ads — ìîëåêó-

ëÿðíà ìàñà àäñîðáåíòó; u — øâèäê³ñòü ãàçîâîãî ïîòîêó, ì/ñ; � — êîåô³ö³ºíò

òåðìàëüíî¿ äèôóç³¿ àäñîðáö³éíîãî øàðó âçäîâæ êîëîíè, êÄæ/(ì2�Ê �ñ); H — ñó-

ìàðíà òåïëîºìí³ñòü ãàçó òà àäñîðáåíòó, êÄæ/(êã �Ê); hg — òåïëîºìí³ñòü ãàçó;

2� h R/ column — êîåô³ö³ºíò òåïëîâòðàò êð³çü ñò³íêó êîëîíè; � h — êîåô³ö³ºíò

òåïëîïåðåíåñåííÿ; Dinter — êîåô³ö³ºíò äèôóç³¿ ó ì³æ÷àñòèíêîâîìó ïðîñòî-

ð³, ì2/ñ; � — çàãàëüíèé êîåô³ö³ºíò ìàñîïåðåíåñåííÿ, ñ �1.

ÏÐÎÖÅÄÓÐÀ ÐÎÇÏÀÐÀËÅËÞÂÀÍÍß ÍÅË²Í²ÉÍÎ¯ ÌÎÄÅË²
ÄÎ ÑÈÑÒÅÌÈ Ë²ÍÅÀÐÈÇÎÂÀÍÈÕ ÊÐÀÉÎÂÈÕ ÇÀÄÀ×

Âèêîíàºìî äåÿê³ ðîçâèíåííÿ åëåìåíò³â íåë³í³éíî¿ êîìïîíåíòè
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ïåðåõîäó Teq , ùî â³äïîâ³äàº ïîëîæåííþ ð³âíîâàãè «àäñîðáàò–íàíîïîðè», îòðè-

ìóºìî [18]
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— ìàëèé ïàðàìåòð, ùî âðàõîâóº íåë³í³éíó êîìïîíåíòó

íå³çîòåðìè àäñîðáö³¿; � �
�

a

H R

H

R T

full

eq
1

1

2





/
; Q

H

M
ads

ads

�



— òåïëîòà àäñîðáö³¿.

Ï³äñòàâèìî ðîçêëàäåíèé âèðàç (11) çàì³ñòü çàëåæíîñò³ c aeq ( ) ó ð³âíÿíí³ (3):

�

�
� � � �

a

t
c a t z a t z a t z T t z� � � �( ( , ) ( , )( ( , ) ( , ))). (12)

Íåë³í³éíà êðàéîâà çàäà÷à (1)–(7) ç óðàõóâàííÿì ê³íåòè÷íîãî ð³âíÿííÿ (12)

ç ïåðåòâîðåíîþ ôóíêö³ºþ íå³çîòåðì³÷íî¿ àäñîðáö³éíî¿ ð³âíîâàãè Ëåí´ìþðà

ì³ñòèòü ìàëèé ïàðàìåòð �. Çíàéäåìî ¿¿ ðîç’ÿçîê çà äîïîìîãîþ àñèìïòîòè÷íèõ

ðîçêëàä³â çà ïàðàìåòðîì � ó âèãëÿä³ ñòåïåíåâèõ ðÿä³â [19]

c t z c t z c t z c t z( , ) ( , ) ( , ) ( , )� � � ��0 1
2

2� � ,

T t z T t z T t z T t z( , ) ( , ) ( , ) ( , )� � � ��0 1
2

2� � , (13)

a t z a t z a t z a t z( , ) ( , ) ( , ) ( , )� � � ��0 1
2

2� �

Ó ðåçóëüòàò³ ï³äñòàíîâêè àñèìïòîòè÷íèõ ñóì (13) ó ð³âíÿííÿ (1)–(7)

íåë³í³éíà êðàéîâà çàäà÷à (1)–(7) ðîçïàðàëåëþºòüñÿ íà äâà òèïè êâàç³ë³íåàðèçîâà-

íèõ êðàéîâèõ çàäà÷ [14, 16].

Çàäà÷à A0 (íóëüîâå íàáëèæåííÿ ç ïî÷àòêîâèìè òà êðàéîâèìè óìîâàìè ïî-

÷àòêîâî¿ íåë³í³éíî¿ çàäà÷³): çíàéòè ðîçâ’ÿçîê â îáëàñò³ D t z t z� � � �{( , ): , ( , )}0 0

òàêî¿ ñèñòåìè ð³âíÿíü ó ÷àñòèííèõ ïîõ³äíèõ:

�

�
�
�

�
�
�

�
�

�

�

c t z

t

a t z

t
u

c

x
D

c

z

0 0 0
2

0

2

( , ) ( , )
inter , (14)

�
�

�
�

�

�
�

�

�
� �

�
H

T t z

t
uh

T

z
Q

a

t R
T

T
g

h0 0 0
0

2
02( , )

ads
column

�
�
�

�
z 2

0 , (15)

�

�
� �

a

t
c a0

0 0� �( ). (16)

Ïî÷àòêîâ³ óìîâè:

a) àäñîðáö³ÿ: á) äåñîðáö³ÿ:

c t z c t z ct t( , ) | , ( , ) | ,� �� �0 0 0
00 (17)

T t z T T t z Tt t0 0 0
0

0 0 0
0( , ) | , ( , ) |� �� � . (18)

Êðàéîâ³ óìîâè:

a) àäñîðáö³ÿ: á) äåñîðáö³ÿ:

c t z c c t z c tz in z in0 0 0 0( , ) | , ( , ) | ( ),� �� � (19)

�

�
�

�

�
��� ��

z
c t z

z
c t zz z0 00 0( , ) | , ( , ) | , (20)

T t z T
z

T t z T t z Tz in z z in0 0 0 0 00( , ) | , ( , ) | , ( , ) | ,� �� ��
�

�
� �

�

�
���

z
T t z z0 0( , ) | , (21)
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Çàäà÷à An, n � �1, (n-ãî íàáëèæåííÿ ç íóëüîâèìè ïî÷àòêîâèìè òà êðàéîâè-

ìè óìîâàìè): ïîáóäóâàòè â îáëàñò³ D îáìåæåíèé ðîçâ’ÿçîê ñèñòåìè ð³âíÿíü

�

�
�
�

�
�
�

�
�

�

�

c t z

t

a t z

t
u

c

x
D

c

z

n n n n( , ) ( , )
inter

2

2
, (22)

�
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�
�

�

�
�

�

�
� �

�
H

T t z

t
uh

T

z
Q

a

t R
T

Tn
g

n n h
n

n( , )
ads

column

2 2�
�
�

�
z 2

0 , (23)
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�
� � � �

�

�

� � � ��
a

t
c a a t z a t z

R

H
Tn

n n

i

n

i n i n i� �
0

1

1 1( , ) ( , ) (



t z, )
�
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�
��

�

�
	
	




�
�
�

�

�

	
	




�

�
�
. (24)

Çàäà÷à A0 º ë³í³éíîþ ùîäî íóëüîâîãî íàáëèæåííÿ c0 , a0 , T0 . Çàäà÷à An ,

n � �1, , º ë³í³éíîþ ùîäî n-ãî íàáëèæåííÿ òà íåë³í³éíîþ ùîäî âñ³õ ïîïåðåäí³õ i

íàáëèæåíü, i n� �0 1, .

ÌÅÒÎÄÈÊÀ ÏÎÁÓÄÎÂÈ ÀÍÀË²ÒÈ×ÍÈÕ ÐÎÇÂ’ßÇÊ²Â ÑÈÑÒÅÌÈ ÍÅÎÄÍÎÐ²ÄÍÈÕ
ÊÐÀÉÎÂÈÕ ÇÀÄÀ× ÀÄÑÎÐÁÖ²¯/ÄÅÑÎÐÁÖ²¯

Ïîáóäóºìî àíàë³òè÷í³ ðîçâ’ÿçêè çàäà÷ A0 òà An , n � �1, , ç âèêîðèñòàííÿì îïå-

ðàö³éíîãî ìåòîäó Ãåâ³ñàéäà [14, 20]. Ó ðåçóëüòàò³ çàñòîñóâàííÿ çà ÷àñîâîþ

çì³ííîþ t äî êðàéîâèõ çàäà÷ (14)–(21) òà (22)–(24) ³íòåãðàëüíîãî îïåðàòîðà

ïðÿìîãî ïåðåòâîðåííÿ Ëàïëàñà îäåðæèìî â³äïîâ³äíó ¿ì ñèñòåìó êðàéîâèõ çà-

äà÷ ó çîáðàæåííÿõ çà Ëàïëàñîì [20]:

Çàäà÷à A0
� : ïîáóäóâàòè â îáëàñò³ D z� � � �{ ( , )}0 îáìåæåíèé ðîçâ’ÿçîê ñèñ-

òåìè ð³âíÿíü

d c p z

dz
u

dc

dz
q p c pc

2
0

2 1
0

1
2

0 0

� �
� �� � � �

( , )
( ) ( )� , (25)

d

dz
T u

d

dz
T q p T pT

2

2 0 2 0 2
2

0 0

� � � �
� � � �( ) ( )� , (26)

a p z
p

c p z0 0
1� ��
�

( , ) ( , )�
��

. (27)

Êðàéîâ³ óìîâè:

a) àäñîðáö³ÿ: á) äåñîðáö³ÿ:

c p z c pz o in0
�

�
��( , ) | ( ),

d

dz
c p z z0 0�

�� �( , ) | ,
(28)

�

�
��

��
z

c p z z0 0( , ) | , c p z
p

cz o in0
1�

� �( , ) | , (29)

T p z
p

T

z
T p z

z in

z

0 0

0

1

0

�
�

�
��

�

�

�
�

( , )| ,

( , ) | ,

�

�
�

�

��

�
�

�

z
T p z

T p z T p

z

z in

0

0 0

0* ( , ) | ,

( , ) | ( ).
(30)

Çàäà÷à An

* , n � �1, : ïîáóäóâàòè â îáëàñò³ D z� � � �{ ( , )}0 îáìåæåíèé ðîç-

â’ÿçîê ñèñòåìè ð³âíÿíü

d c p z

dz
u

dc

dz
q p c p zn n

n cn

2

2 1 1
2

� �
� �� � � �

( , )
( ) ( , )� , (31)
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d

dz
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d
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T q p T p zn n n Tn
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2 2 2
2� � � �

� � � �( ) ( , )� , (32)
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1 �
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1

0

( , ) ,

c p z c t z e dt L cpt� �
�

� ��( , ) ( , ) [ ]

0

, a p Z a t z e dt L apt� �
�

� ��( , ) ( , ) [ ]

0

,

T p z T t z e dt L Tpt� �
�

� ��( , ) ( , ) [ ]

0

.

Ðîçâ’ÿçîê íåîäíîð³äíî¿ êðàéîâî¿ çàäà÷³ A0 . Ïîáóäóºìî ðîçâ’ÿçîê íåîäíî-

ð³äíî¿ êðàéîâî¿ çàäà÷³ A0
� (ç âèêîðèñòàííÿì ìåòîäó Êîø³) [13, 16]:

c p z pc p
u

z
e

p
cin

p z
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1
� �
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0
0 1

1 2

1�
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( )

, (34)

T p z pT p

u
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p
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2
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2� ��
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� �( , ) ( )
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( )| ( )(
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22 2

2 2u
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� �	 � �

�
� �

)

( )
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0p
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� , (35)

äå �1
1
2

1
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1 2

4
( ) ( )
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q p� �
�
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, � 2
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/
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�
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�
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��

, Re �1 0� , Re � 2 0� .

Çàñòîñîâóþ÷è ³íòåãðàëüíèé îïåðàòîð îáåðíåíîãî ïåðåòâîðåííÿ Ëàïëàñà

L p z
i

p z e

i

i
pt� �

� �

� �
�� �

1 1

2
0

0

[ ( , )] ( , )� �



�

�

äî ôîðìóë (34), (35), îòðèìóºìî íà îñíîâ³

[14, 20] ¿õí³ îðèã³íàëè, ùî ôîðìóþòü àíàë³òè÷íèé ðîçâ’ÿçîê çàäà÷³ A0 íóëüîâîãî
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íàáëèæåííÿ: çàëåæí³ñòü êîíöåíòðàö³¿ àäñîðáòèâó â ãàçîâ³é ôàç³, òåìïåðàòóðè òà

êîíöåíòðàö³¿ àäñîðáàòó â íàíîïîðàõ âçäîâæ êîîðäèíàòè øàðó ñåðåäîâèùà òà â

÷àñ³ äëÿ öèêë³â àäñîðáö³¿ òà äåñîðáö³¿
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0 d� , (37)

a t z b e c t z d

t
t

0

0

0( , ) ( , )( )� �
� ��� � �. (38)

Ï³ä ÷àñ ïåðåõîäó äî îðèã³íàë³â çà Ëàïëàñîì ó ôîðìóë³ (37) ïåðåòâîðåííÿ

ïåðøî¿ êîìïîíåíòè çä³éñíþºòüñÿ ç âèêîðèñòàííÿì ³íòåãðàëà Äþàìåëÿ [20].

Ðîçâ’ÿçîê íåîäíîð³äíî¿ êðàéîâî¿ çàäà÷³ An, n � �1, . Ðîçâ’ÿçêè çàäà÷ An
� ,

n � �1, , º ôóíêö³ÿìè [13]:
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Ó ðåçóëüòàò³ ï³äñòàíîâêè çíà÷åíü �cn
p

�
( , )� ³ �Tn

p
�

( , )� â³äïîâ³äíî â ð³âíÿííÿ

(31), (32) ³ çàñòîñóâàííÿ ³íòåãðàëüíîãî îïåðàòîðà îáåðíåíîãî ïåðåòâîðåííÿ Ëàï-

ëàñà äî ôîðìóë (39)–(41), îòðèìàºìî íà îñíîâ³ [14, 17, 20] ¿õí³ îðèã³íàëè, ÿê³

ôîðìóþòü àíàë³òè÷íèé ðîçâ’ÿçîê çàäà÷³ An , n � �1, , ùî îïèñóº ÷àñîâî-ïðîñòî-

ðîâ³ ðîçïîä³ëè n-ãî íàáëèæåííÿ êîíöåíòðàö³é àäñîðáòèâó ó ãàçîâ³é ôàç³, òåìïå-

ðàòóðè òà àäñîðáö³¿ (êîíöåíòðàö³ÿ àäñîðáàòó â íàíîïîðàõ):
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Òåîðåìà 1 (ïðî ðîçâ’ÿçí³ñòü ë³íåàðèçîâàíî¿ ñèñòåìè êðàéîâèõ çàäà÷). ßêùî

çàäàí³ ³ øóêàí³ ôóíêö³¿ êðàéîâèõ çàäà÷ A0 , An , n � �1, , º îðèã³íàëàìè çà Ëàïëà-

ñîì çà ÷àñîâîþ çì³ííîþ t ³ âèêîíóþòüñÿ óìîâè îäíîçíà÷íî¿ ðîçâ’ÿçíîñò³ êðàéî-

âèõ çàäà÷ ó çîáðàæåííÿõ çà Ëàïëàñîì A0
* , An

* , n � �1, , òî ðîçâ’ÿçêè ñèñòåìè êðà-

éîâèõ çàäà÷ A0 , An , n � �1, , ³ñíóþòü, º ºäèíèìè òà âèçíà÷àþòüñÿ â³äïîâ³äíî ôîð-

ìóëàìè (36)–(38) ³ (42)–(44), ÿê³ º ñêëàäîâèìè ðîçâ’ÿçêó ïî÷àòêîâî¿ íåë³í³éíî¿
êðàéîâî¿ çàäà÷³ (1)–(7).
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ÊÎÌÏ’ÞÒÅÐÍÅ ÌÎÄÅËÞÂÀÍÍß. ÀÍÀË²Ç ÐÎÇÏÎÄ²Ë²Â ÊÎÍÖÅÍÒÐÀÖ²¯ ÀÄÑÎÐÁÒÈÂÓ
Â ÃÀÇÎÂ²É ÔÀÇ² ÒÀ ÍÀÍÎÏÎÐÀÕ ×ÀÑÒÈÍÎÊ ² ÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐ

Ìåòîþ êîìï’þòåðíîãî ìîäåëþâàííÿ áóëî âèâ÷åííÿ ìîæëèâîñòåé ìîäåë³, çà-

ïðîïîíîâàíî¿ äëÿ ¿¿ ïîäàëüøîãî âèêîðèñòàííÿ â òåõíîëîã³ÿõ î÷èùåííÿ âè-

êèä³â âóãëåöþ â àòìîñôåðó åíåðãåòè÷íèìè òà òðàíñïîðòíèìè îá’ºêòàìè (ïðî-

ïàí, CO2 òà ³íø³ ïðîäóêòè çãîðàííÿ). Çàñòîñóâàííÿ ö³º¿ ìîäåë³ º îäíèì ³ç

êëþ÷îâèõ ñïîñîá³â ðîçâ’ÿçàííÿ ïðîáëåìè ãëîáàëüíîãî ïîòåïë³ííÿ òà ñòâîðåí-

íÿ áåçïå÷íî¿ åíåðãåòè÷íî¿ ñòðàòåã³¿ [1].

ßê àäñîðáòèâ âèáðàíî ïðîïàí, îáñÿã ÿêîãî ñòàíîâèòü áëèçüêî 30 % çàãàëüíî-

ãî îáñÿãó ïîòîêó ãàçó, ùî âèõîäèòü ³ç äâèãóíà àâòîìîá³ëÿ [2]. Ç âèêîðèñòàííÿì

ðîçðîáëåíî¿ ìàòåìàòè÷íî¿ òåîð³¿ òà òåõíîëîã³¿, îð³ºíòîâàíî¿ íà ïàðàëåëüí³ áàãà-

òîÿäåðí³ êîìï’þòåðí³ îá÷èñëåííÿ, çä³éñíåíî ìîäåëþâàííÿ òà îá÷èñëåííÿ êîí-

öåíòðàö³éíèõ çàëåæíîñòåé íå³çîòåðì³÷íèõ êðèâèõ àäñîðáö³¿ òà äåñîðáö³¿ â íàíî-

ïîðèñòèõ êàòàë³òè÷íèõ ïëàñòàõ.

Îá÷èñëþâàëüí³ åêñïåðèìåíòè âèêîíàíî äëÿ åêñïåðèìåíòàëüíîãî çðàçêà [9, 17].

Ãåîìåòðè÷í³ ðîçì³ðè: äîâæèíà êîëîíè l � � �1 5 10 2. ì, ðàä³óñ êîëîíè

Rcolumn � 0.3 ì. Òåïëîâ³ ³ ìàñîîáì³íí³ õàðàêòåðèñòèêè: Q � 2800 êÄæ/êã (äëÿ öåî-

ë³òó); � � 700 (êîíñòàíòà àäñîðáö³¿ Ãåíð³); � � 0.5 êÄæ/(ì2�Ê�ãîä), hg �1.2 êÄæ/ì3�Ê

(äëÿ ïðîïàíó ïðè 3 Àòì); � à � 700 êã/ì3; H � 0.96 êÄæ/êã�Ê (ìàñîâà); � h � 20

êÄæ/(ì2�Ê�ãîä); Dinter � � �5 0 10 6. ì2/ñ; � � 0.95 ñ �1. Ïî÷àòêîâà òåìïåðàòóðà ãàçîâîãî

ïîòîêó: äëÿ àäñîðáö³¿ Ò � ,20 Ñ, äëÿ äåñîðáö³¿ Ò � 300 350– ,Ñ; øâèäê³ñòü ïîòîêó

u � 0.4 ì/ñ (àäñîðáö³ÿ, äåñîðáö³ÿ). Äëÿ àíàë³çó âïëèâó çì³íè øâèäêîñò³ ïîòîêó ðîç-

ãëÿíóòî ä³àïàçîí 0.2–2 ì/ñ. Ê³ëüê³ñòü ÷ëåí³â ó ðÿäàõ àïðîêñèìàö³éíèõ âèðàç³â (13)

N1 äîð³âíþº â³ä 15 äî 20.

Ç âèêîðèñòàííÿì ïðåäñòàâëåíî¿ ó ñòàòò³ ìåòîäîëîã³¿ òà çàëåæíîñòåé (36), (40)

âèêîíàíî ðîçðàõóíêè êîíöåíòðàö³é àäñîðáàòó â ãàçîâ³é ôàç³. Íà ðèñ. 1, à, á, â, ã
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Ðèñ. 1. Çàëåæíîñò³ êîíöåíòðàö³¿ àäñîðáàòó â ãàçîâ³é ôàç³ c c t z� ( , ), ðîçðàõîâàíî¿ äëÿ ô³êñîâàíèõ
çíà÷åíü z (z z/ 0 � 0.2; 0.4; 0.6; 0.8) çà òåìïåðàòóðè 30 ,Ñ (à), 60 ,Ñ (á), 100 ,Ñ (â), 350 ,Ñ (ã)

c t c( ) / 0 c t c( ) / 0

c t c( ) / 0 c t c( ) / 0

à á

ãâ

t , c

t , c

t , c

t , c

0.8

0.6

0.2

0.4



â³äïîâ³äíî íàâåäåíî çàëåæíîñò³ ðîçðàõîâàíèõ âåëè÷èí êîíöåíòðàö³¿ c c t z� ( , ) â³ä

÷àñó äëÿ ô³êñîâàíèõ çíà÷åíü ãåîìåòðè÷íèõ ðîçì³ð³â äîñë³äæóâàíîãî çðàçêà òà

ô³êñîâàíèõ çíà÷åíü òåìïåðàòóðè 30 ,Ñ, 60 ,Ñ, 100 ,Ñ, 350 ,Ñ, ïðè ÿêèõ ïðîò³êà-

þòü íàíîàäñîðáö³éí³ ïðîöåñè.

ßê âèäíî ç ðîçðàõîâàíèõ çàëåæíîñòåé â³ä ÷àñó t, ¿õí³é çàãàëüíèé õàðàêòåð º

ÿê³ñíî ïîä³áíèì: äëÿ êîæíîãî çíà÷åííÿ z z/ 0 çíà÷åííÿ êîíöåíòðàö³¿ c t c( ) / 0

çðîñòàþòü. Ïðè öüîìó íà ãðàô³êàõ ðèñ. 1 à, á, â ìîæíà ñïîñòåð³ãàòè íåçíà÷íå

çìåíøåííÿ êîíöåíòðàö³¿ àäñîðáòèâó, à äàë³ éîãî êîíöåíòðàö³ÿ çá³ëüøóºòüñÿ, äî-

ñÿãàþ÷è íàñè÷åííÿ. Ó ì³ðó çðîñòàííÿ òåìïåðàòóðè âèÿâëåíèé åôåêò ñòàº âñå

ìåíø âèðàæåíèì. Ïîÿâà öüîãî åôåêòó ïîâ’ÿçàíà ç òèì, ùî ïðè ìàë³é òåìïåðàòóð³

ìîëåêóëè â³äøòîâõóþòüñÿ îäíà â³ä îäíî¿, ÿê âèïëèâàº ç³ ñï³ââ³äíîøåííÿ Ëåíàð-

äà-Äæîíñà, ùî ñïðè÷èíÿº ÷àñòêîâå âèâ³ëüíåííÿ íàíîïîðàìè ÷àñòèíè àäñîðáîâà-

íèõ ìîëåêóë. Ó ì³ðó çðîñòàííÿ òåìïåðàòóðè ñèëè â³äøòîâõóâàííÿ ì³æ ìîëåêóëà-

ìè ñëàáøàþòü ³ öåé åôåêò ñòàº ñëàáêîâèðàæåíèì. Ñë³ä çàóâàæèòè, ùî øâèäê³ñòü

ðîñòó êîíöåíòðàö³¿ àäñîðáàòó â ãàçîâ³é ôàç³ ñèëüíî çàëåæèòü â³ä òåìïåðàòóðè:

âîíà øâèäêî çðîñòàº ó ì³ðó ¿¿ çá³ëüøåííÿ.

Íà ðèñ. 2 à, á, â, ã â³äïîâ³äíî íàâåäåíî ðåçóëüòàòè ìîäåëþâàííÿ êîíöåíòðàö³¿

àäñîðáîâàíî¿ ìàñè ãàçîâî¿ ôàçè ó íàíîïîðàõ àäñîðáàòó. Ðîçðàõóíêè âèêîíàíî çàëåæ-

íî â³ä ÷àñó t äëÿ òèõ ñàìèõ ãåîìåòðè÷íèõ ïàðàìåòð³â äîñë³äæóâàíîãî çðàçêà òà çíà-

÷åíü z ³ òåìïåðàòóðè, äëÿ ÿêèõ îòðèìàíî çàëåæíîñò³, íàâåäåí³ íà ðèñ. 1.

ßê âèäíî ç àíàë³çó íàâåäåíèõ íà ðèñ. 2 à, á, â, ã çàëåæíîñòåé, ¿õí³ ãðàô³êè ìàþòü

îäíó õàðàêòåðíó îñîáëèâ³ñòü: ó êîæíîìó ãðàô³êó ç³ çì³íîþ ÷àñó ôîðìóºòüñÿ ïîõèëå

ïëàòî, ïîâ’ÿçàíå ç³ çðîñòàííÿì êîíöåíòðàö³¿ ó ïîðàõ àäñîðáåíòó. Ï³ñëÿ äîñÿãíåííÿ

ìàêñèìóìó â êîæí³é êîíöåíòðàö³éí³é çàëåæíîñò³ ôîðìóºòüñÿ âåðòèêàëüíà ñò³íêà, ùî

ç ô³çè÷íîãî ïîãëÿäó âèçíà÷àº ä³àïàçîí ÷àñó, çà ÿêèé íàíîïîðè âòðà÷àþòü çàõîïëåíèé

ëåòêèé àäñîðáàò. Ñë³ä òàêîæ çàóâàæèòè, ùî ïîïðè ñõîæ³ñòü îòðèìàíèõ çàëåæíîñòåé, ó
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Pèñ. 2. Çàëåæíîñò³ êîíöåíòðàö³¿ â ïîðàõ àäñîðáåíòó a a t z� ( , ), ðîçðàõîâàíî¿ äëÿ ô³êñîâàíèõ
çíà÷åíü z (z z/ 0 � 0.2; 0.4; 0.6; 0,8) çà òåìïåðàòóðè 30 ,Ñ (à), 60 ,Ñ (á), 100 ,Ñ (â), 350 ,Ñ (ã)

a t c( ) / 0 a t c( ) / 0

a t c( ) / 0 a t c( ) / 0

à á

t , c

t , c

0.8

0.6

0.2

0.4

â ã

t , c

t , c



ì³ðó çðîñòàííÿ òåìïåðàòóðè êîíöåí-

òðàö³ÿ a t( ) ó ïîðàõ àäñîðáåíòó ð³çêî

çìåíøóºòüñÿ. Êð³ì òîãî, ìàêñèìóìè

êîæíî¿ çàëåæíîñò³ ïðè öüîìó

çì³ùóþòüñÿ ó øêàë³ ÷àñó âïðàâî,

îäíàê, ÿê âèäíî ç ãðàô³ê³â, çìåíøåí-

íÿ êîíöåíòðàö³¿ â³äáóâàºòüñÿ ïðîòÿ-

ãîì òàêîãî ñàìîãî ³íòåðâàëó ÷àñó.

Íà ïðîöåñ àäñîðáö³¿ ³ñòîòíî

âïëèâàº çðîñòàííÿ òåìïåðàòóðè

âñåðåäèí³ äîñë³äæóâàíîãî çðàçêà

(ðèñ. 3). Ç ïîð³âíÿííÿ ãðàô³ê³â, íà-

âåäåíèõ íà ðèñ. 2 à, á, â, ã ³ ðèñ. 3,

âèäíî, ùî ïðîöåñ ïîãëèíàííÿ íà-

íîïîðàìè àäñîðáåíòó â³äáóâàºòüñÿ

â ïðîì³æêó â³ä 50 ñ äî 200 ñ, ïðè

öüîìó òåìïåðàòóðà âñåðåäèí³

äîñë³äæóâàíîãî çðàçêà çì³íþºòüñÿ

â ñåðåäíüîìó â³ä 100 ,Ñ äî 350 ,Ñ.

Íà ðèñ. 4. íàâåäåíî ãðàô³êè,

ùî â³äîáðàæàþòü çì³íó êîíöåíò-

ðàö³¿ àäñîðáàòó â ãàçîâ³é ôàç³ çà-

ëåæíî â³ä øâèäêîñò³ âõ³äíîãî ïîòî-

êó ³ òåìïåðàòóðè äëÿ ô³êñîâàíîãî

çíà÷åííÿ z z z( / 0 � 0.4) ³ òðèâàëî-

ñò³ àäñîðáö³¿ � � 400 ñ. Çàëåæíî â³ä

çì³íè øâèäêîñò³ ãàçîâîãî ïîòîêó

ìîæíà â³äñë³äêîâóâàòè òà îö³íþâà-

òè ðîáî÷³ çîíè ìàêñèìàëüíîãî òà

ì³í³ìàëüíîãî ïîãëèíàííÿ àäñîðáàòó

ïîðàìè íàíîïîðèñòèõ ÷àñòèíîê ³ ó

òàêèé ñïîñ³á ðåãóëþâàòè òðèâàë³ñòü

ñòàä³¿ àäñîðáö³¿, çàáåçïå÷èâøè âèñîêèé ñòóï³íü ïîãëèíàííÿ àäñîðáàòó íàíîïîðàìè.

Äîñòîâ³ðí³ñòü ³ ïîâíîòó ðåçóëüòàò³â ÷èñëîâîãî àíàë³çó òà âèñîêó øâèäêîä³þ îá÷èñ-

ëåíü çàáåçïå÷åíî çàâäÿêè ïðîãðàìí³é ðåàë³çàö³¿ âèñîêîïðîäóêòèâíèõ àëãîðèòì³â. Öå

íàäàëî çìîãó âèêîíàòè ïàðàëåëüí³ îá÷èñëåííÿ îêðåìèõ êîìïîíåíò³â ðîçâ’ÿçê³â ìî-

äåë³, âêëþ÷àþ÷è ³íòåãðàëüí³ ñêëàäîâ³ ôóíêö³é âïëèâó, êîìïîíåíò³â n-õ ( ,n N�1 1)

íàáëèæåíü êîíöåíòðàö³é àäñîðáàòó â ãàçîâ³é ôàç³ òà íàíîïîðàõ ÷àñòèíîê àäñîðáåí-

òó ³ òåìïåðàòóð ïîòîêó ç âèêîðèñòàííÿì áàãàòîÿäåðíèõ ïðîöåñîð³â, âðàõîâóþ÷è

ï³äõîäè, âèêëàäåí³ ó ïðàö³ [17].

ÂÈÑÍÎÂÊÈ

Ðîçðîáëåíî âèñîêîïðîäóêòèâí³ ìåòîäè òà îá÷èñëþâàëüí³ òåõíîëîã³¿ ìîäåëþ-

âàííÿ íå³çîòåðì³÷íî¿ àäñîðáö³¿ ãàç³â ó íàíîïîðèñòèõ ê³áåðñèñòåìàõ ç³ çâîðîò-

íèìè çâ’ÿçêàìè äëÿ êëàñ³â íåë³í³éíèõ ³çîòåðì àäñîðáö³¿. Îá´ðóíòîâàíî ³ ðîç-

âèíóòî ï³äõîäè ïîáóäîâè óçàãàëüíåíèõ íåë³í³éíèõ ð³âíÿíü ð³âíîâàãè àäñîðáö³¿

Ëåí´ìþðà íà âèïàäêè íå³çîòåðì³÷íî¿ öèêë³÷íî¿ àäñîðáö³¿–äåñîðáö³¿ øëÿõîì

âêëþ÷åííÿ â íèõ êîìïîíåíò³â âïëèâó òåìïåðàòóðè ñåðåäîâèùà òà åíåðã³¿ àêòè-

âàö³¿. Íà ¿õí³é îñíîâ³ ïîáóäîâàíî íîâ³ íåë³í³éí³ ìàòåìàòè÷í³ ìîäåë³, ùî

âêëþ÷àþòü áàëàíñîâ³ ð³âíÿííÿ àäñîðáö³¿/äåñîðáö³¿ ç óðàõóâàííÿì ôàêòîð³â

âçàºìîä³¿ ç³ çâîðîòíèì çâ’ÿçêîì äëÿ íàíî- ³ ìàêðîïîòîê³â, øâèäêîñò³ ³ òåìïå-

ðàòóðè ãàçîâîãî ïîòîêó. Ðåàë³çîâàíî åôåêòèâí³ ñõåìè ðîçïàðàëåëþâàííÿ òà
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Ðèñ. 3. Ïðîñòîðîâà çàëåæí³ñòü òåìïåðàòóðè T T t z� ( , )
âñåðåäèí³ çðàçêà â³ä ÷àñó t òà çíåðîçì³ðåíî¿ êîîðäè-
íàòè z z/ 0

Ðèñ. 4. Çì³íà êîíöåíòðàö³¿ àäñîðáàòó â ãàçîâ³é ôàç³
â³ä øâèäêîñò³ âõ³äíîãî ïîòîêó ³ òåìïåðàòóðè äëÿ
ô³êñîâàíîãî çíà÷åííÿ z (z z/ 0 � 0.4) ³ òðèâàëîñò³ ïðî-
öåñó àäñîðáö³¿ � � 400 c

T t z( , )

t

c t c( ) / 0

�0, ì/c

30,C
40,C
50,C
60,C

z z/ 0



ë³íåàðèçàö³¿ íåë³í³éíèõ ìîäåëåé íà îñíîâ³ ï³äõîäó Ëàíäàó ùîäî ðîçâèíåííÿ

â ðÿä ôóíêö³¿ ð³âíîâàãè â òî÷ö³ òåìïåðàòóðè ôàçîâîãî ïåðåõîäó òà ìàëîãî ïà-

ðàìåòðó. Ïîáóäîâàíî âèñîêîøâèäê³ñí³ àíàë³òè÷í³ òà ÷èñëîâ³ ðîçâ’ÿçêè, îòðè-

ìàí³ çà äîïîìîãîþ öèõ ìîäåëåé ç âèêîðèñòàííÿì îïåðàö³éíîãî ìåòîäó

Ãåâ³ñàéäà, çä³éñíåíî ¿õíþ àëãîðèòì³÷íó ³ ïðîãðàìíó ðåàë³çàö³þ, ùî íàäàº çìî-

ãó âèêîíàòè åôåêòèâíå ðîçïàðàëåëþâàííÿ îá÷èñëþâàëüíèõ ïðîöåñ³â ç âèêîðèñ-

òàííÿì áàãàòîÿäåðíèõ êîìï’þòåð³â òà ï³äâèùèòè øâèäêîä³þ îá÷èñëåíü.
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Ì.Ð. Ïåòðèê, È.Â. Áîéêî, À.Í. Õèìè÷, Ì.Ì. Ïåòðèê
ÂÛÑÎÊÎÏÐÎÈÇÂÎÄÈÒÅËÜÍÛÅ ÑÓÏÅÐÊÎÌÏÜÞÒÅÐÍÛÅ
ÒÅÕÍÎËÎÃÈÈ ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈß ÍÀÍÎÏÎÐÈÑÒÛÕ ÊÈÁÅÐÑÈÑÒÅÌ
Ñ ÎÁÐÀÒÍÛÌÈ ÑÂßÇßÌÈ ÄËß ÀÄÑÎÐÁÖÈÎÍÍÎÉ Î×ÈÑÒÊÈ ÃÀÇÎÂ

Àííîòàöèÿ. Ðàçðàáîòàíû âûñîêîïðîèçâîäèòåëüíûå òåõíîëîãèè ìîäåëèðîâà-
íèÿ íåèçîòåðìè÷åñêîé àäñîðáöèè ãàçà â íàíîïîðèñòûõ êèáåðñèñòåìàõ ñ îá-
ðàòíûìè ñâÿçÿìè íà îñíîâå îïåðàöèîííîãî ìåòîäà Õåâèñàéäà è ïîäõîäà
Ëàíäàó ê ëèíåàðèçàöèè íåëèíåéíîãî àäñîðáöèîííîãî ðàâíîâåñèÿ Ëåíãìþðà
ñ ïîìîùüþ ðàçëîæåíèÿ â ñõîäÿùèéñÿ ðÿä â òî÷êå òåìïåðàòóðû ôàçîâîãî
ïåðåõîäà ñ ïîñëåäóþùèì ýôôåêòèâíûì ðàñïàðàëëåëèâàíèåì ìîäåëè ïî ìà-
ëîìó ïàðàìåòðó. Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ íà
îñíîâå âûñîêîñêîðîñòíûõ ïàðàëëåëüíûõ âû÷èñëåíèé íà ìíîãîÿäåðíûõ êîì-
ïüþòåðàõ.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: íàíîïîðèñòûå êèáåðñèñòåìû ñ îáðàòíûìè ñâÿçÿìè, àä-
ñîðáöèÿ è äåñîðáöèÿ ãàçîâ, ôóíêöèÿ àäñîðáöèîííîãî ðàâíîâåñèÿ Ëåíãìþðà,
îïåðàöèîííûé ìåòîä Õåâèñàéäà.

M.R. Petryk, I.V. Boyko, A.M. Khimich, M.Ì. Petryk
HIGH-PERFORMANCE CALCULATING SUPERCOMPUTER TECHNOLOGIES
OF SIMULATION OF NANOPOROUS SYSTEMS WITH FEEDBACK FOR ADSORPTION
GAS PURIFICATION

Abstract. High-performance methods and computer technologies for modeling of
non-isothermal gas adsorption in nanoporous cyber feedback systems are based
on the Heaviside operating method and Landau’s linearization approach to
Langmuir’s nonlinear adsorption equilibrium using the decomposition in
a convergent series at the temperature transition point with subsequent efficient
parallelization of the model over a small parameter are developed. The results of
numerical experiments based on high-speed parallel computations on multicore
computers are presented..

Keywords: nanoporous feedback systems, adsorption and desorption of gases,
Langmuir adsorption equilibrium function, Heaviside operational method.
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