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Данная работа посвящена исследованию и моделированию структуры кремний-резорцинол-формальдегидных 
аэрогелей. Были проведены экспериментальные исследования получения гибридных кремний-резорцинол-формаль-
дегидных аэрогелей, в основе которых варьирование условий их получения (соотношение реагентов, количество рас-
творителя и т.д.).  

В качестве структурных характеристик были выбраны следующие параметры: удельная площадь поверхности и 
распределение пор по размерам. Генерация структур, соответствующих реальным, открывает возможности для моде-
лирования различных свойств аэрогелей in silico, что, в свою очередь, позволяет экономить ресурсы на проведении 
дорогостоящих экспериментов.  

В ходе выполнения работы изучены существующие методы генерации пористых структур кремний-резорцинол-
формальдегидных аэрогелей. Для моделирования структур таких аэрогелей выбран метод Diffusion-Limited Cluster 
Aggregation (DLCA). Были проведены вычислительные эксперименты по генерации модельных структур и их сравне-
ние с экспериментальными по выбранным критериям (распределение пор по размерам и удельная площадь поверхно-
сти).  

Результаты, полученные в процессе вычислительных экспериментов, показали хорошую сходимость между экс-
периментальными и моделируемыми структурами гибридных кремний-резорцинол-формальдегидных аэрогелей. Для 
реализации данного метода был разработан алгоритм, написанный на языке программирования C# в среде разработки 
Microsoft Visual Studio. Для функционирования созданного ПО необходимы операционная система Microsoft  
Windows 7 и выше и не менее 2 Гб ОЗУ.  

В статье приведены результаты вычислительных экспериментов и алгоритм генерации структур кремний-резор-
цинол-формальдегидных аэрогелей. Разработанное ПО позволяет получать реальные структуры кремний-резорцинол-
формальдегидных аэрогелей с заданными структурными характеристиками. 

Ключевые слова: моделирование, структура, аэрогель, ограниченная диффузией кластер-кластерная агрегация, 

кремний-резорцинол-формальдегидные аэрогели. 
 

Аэрогели – новое поколение высокопористых 
наноструктурированных материалов с низкой 
плотностью (0,003–0,15 кг/м3) и большой площа-
дью удельной поверхности (500–1 000 м2/г) [1]. 
Рассматриваемые в данной статье кремний-резор-
цинол-формальдегидные аэрогели применяются в 
качестве сорбентов и теплоизоляционных материа-
лов [2]. Кроме того, с помощью процесса пиролиза 
из данных аэрогелей можно получить кремний-уг-
леродные аэрогели. Внутренняя структура крем-
ний-резорцинол-формальдегидных аэрогелей на-
прямую зависит от условий их получения (соотно-
шение реагентов, тип и количество катализатора, 
количество растворителя и т.д.) [1–3]. Варьирова-
ние этих параметров позволяет получать аэрогели 
с различной структурой и характеристиками. 

Данная работа посвящена моделированию 
структуры кремний-резорцинол-формальдегидных 
аэрогелей. Компьютерная модель структуры аэро-
геля позволяет рассчитывать различные свойства, 
например, теплопроводность, механическую проч-
ность, не прибегая к дорогостоящим экспери- 
ментам, тем самым сокращая время и затраты на 
проведение экспериментов. Для выполнения по-
ставленной цели (адекватная модель структур 
кремний-резорцинол-формальдегидных аэрогелей) 

необходимо решить следующие задачи: изучение 
экспериментальных данных по получению иссле-
дуемых аэрогелей; выбор модели и ее адаптация 
под конкретную задачу; проведение численного 
эксперимента для проверки адекватности модели. 

 

Экспериментальные данные 

 
Процесс получения аэрогелей, как правило, 

включает в себя две основные стадии: формирова-
ние геля в среде соответствующего растворителя 
посредством золь-гель-процесса и процесс сушки в 
среде сверхкритического флюида [4]. 

Рассматриваемые в данной работе кремний-ре-
зорцинол-формальдегидные аэрогели получают 
путем раздельного формирования золей. Согласно 
данной методике, золи с органической и неоргани-
ческой составляющими готовят по отдельности, а 
затем смешивают. Растворителем в обоих случаях 
выступает этанол. В результате в объединенном 
растворе происходит одновременное формирова-
ние структуры как из органической, так и из неор-
ганической составляющих. Далее происходит за-
мена растворителя (этанола) на изопропанол. По-
сле этого гели сушат в сверхкритическом диоксиде 
углерода для удаления изопропанола.  
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На рисунке 1 представлена структура получив-
шегося кремний-резорцинол-формальдегидного 
аэрогеля.  

Ключевыми параметрами, характеризующими 
внутреннюю структуру аэрогеля, являются пло-
щадь удельной поверхности и распределение пор 
по размерам.  

По классификации пор Международного союза 
по теоретической и прикладной химии (IUPAC), 
каждый интервал размеров (диаметров) пор имеет 
характерные для него адсорбционные свойства. 
Так, выделяют микропоры (поры с диаметром < 2 
нм), мезопоры (поры с диаметром от 2 до 50 нм) и 
макропоры (поры с диаметром >50 нм) [5]. 

Согласно этой классификации, аэрогель имеет 
мезопористую структуру, то есть его структура со-
держит поры диаметром 2–50 нм. Как видно из 
изображения, структура аэрогеля состоит из четко 
различимых шарообразных кластеров, которые, в 
свою очередь, состоят из элементарных структуро-
образующих частиц – глобул. Размер и распределе-
ние мезопор обусловлены размером кластеров [6]. 
Таким образом, размер кластеров и их количество 
напрямую влияют на структуру аэрогеля. 

 
Выбор модели и ее адаптация  

под конкретную задачу 

 
Аэрогель имеет мезопористую структуру, по-

этому наибольший интерес для рассматриваемой 
задачи представляют методы, которые позволяют 
моделировать структуру кремний-резорцинол-
формальдегидных аэрогелей на мезоуровне. Среди 
них предпочтительными являются методы Монте-
Карло, так как они способны с достаточно высокой 
точностью моделировать структуры аэрогелей, но 
при этом не очень требовательны к вычислитель-
ным ресурсам [7]. Среди них для моделирования 
коллоидных систем (например аэрогелей) наибо-
лее часто применяются методы агрегации кластер-

кластер, такие как ограниченная диффузией кла- 
стер-кластерная агрегация (diffusion-limited cluster 
aggregation, DLCA) и др. [7, 8]. 

В качестве исходного метода был выбран метод 
DLCA как хорошо описывающий структуру аэро-
гелей [9, 10]. Идея метода состоит в том, что хао-
тично двигающиеся частицы аэрогеля, размещен-
ные на поле, агрегируют сначала в более крупные 
кластеры, а затем в единую структуру. 

Для реализации данного метода была разрабо-
тана клеточно-автоматная модель. Выбор этой мо-
дели обусловлен возможностью адаптировать ее 
для аэрогелей различной природы при относи-
тельно низких требованиях к вычислительным ре-
сурсам [10, 11]. 

Как было сказано, структуру аэрогеля на мезо-
уровне формируют шарообразные кластеры, состо-
ящие из глобул. Поэтому в предлагаемой адапта-
ции модели DLCA в качестве начальных частиц, 
размещаемых на поле, были выбраны шарообраз-
ные кластеры, размер которых может варьиро-
ваться в зависимости от условий гелирования [11].  

Разработанная модель имеет следующие допу-
щения: 

 в начале процесса есть только шарообраз-
ные кластеры, которые затем агрегируют в единую 
структуру; 

 шарообразные кластеры представлены в 
виде шара/круга вещества для трехмерного и двух-
мерного случаев соответственно; размер кластеров 
подбирается эмпирически; 

 шарообразные кластеры движутся хаотично, 
имитируя броуновское движение; при этом они не 
испытывают влияния никаких внешних сил; 

 каждый шарообразный кластер образован 
либо органической, либо неорганической составля-
ющей. 

На рисунке 2 представлена блок-схема разрабо-
танной модели.  

Входными параметрами модели являются пори-
стость генерируемого образца и соотношение орга-
нической и неорганической составляющих. Диа-
метры шарообразных кластеров подбираются эм-
пирически для каждого образца, поэтому они 
также являются входными параметрами модели. 

Моделирование структуры происходит на поле 
заданного размера, которое делится на равные 
ячейки, образуя сетку. Считается, что ячейки сетки 
однородные, то есть каждая из них может иметь 
только одно из возможных состояний в каждый мо-
мент времени (неорганика, органика, пустота).  

Шарообразные кластеры размещаются на поле 
так, чтобы не перекрывать друг друга. Случайным 
образом задается начальный вектор скорости для 
каждого кластера. Затем они начинают двигаться и 
агрегировать друг с другом в более крупные кла-
стеры и в итоге в единую структуру.  

Алгоритм выполняется до тех пор, пока все кла-
стеры не образуют единую структуру (то есть пока 

 
 

Рис. 1. Сканирующая электронная микроскопия  

кремний-резорцинол-формальдегидного аэрогеля 
 

Fig. 1. SEM of a silica-resorcinol-formaldehyde aerogel 
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на поле не останется один кластер, содержащий в 
себе все остальные). Выходным параметром мо-
дели является двухмерная или трехмерная сетка.  

На рисунке 3 представлена полученная с помо-
щью модифицированной модели DLCA структура 
(двухмерный случай). Модель позволяет получить 
и трехмерную структуру образца. Была получена 
структура размером 1 0001 000 нм, что на скани- 

рующей электронной микроскопии соответствует 
показанному участку. В данном примере размеры 
глобул неорганической части составляют 5 нм, а 
органической – 41 нм.  

 
Проведение численного эксперимента  

для проверки адекватности модели 

 
Разработанная модель была использована для 

проведения численного эксперимента на реальных 
образцах кремний-резорцинол-формальдегидных 
аэрогелей. В качестве критерия адекватности полу-
ченных структур было выбрано распределение пор 
по размерам. Расчетные значения для указанного 
параметра получены с использованием алгорит-
мов, описанных в [12]. 

Экспериментальные данные исследуемых об-
разцов представлены в таблице. 

Экспериментальные данные одной из серий  

исследуемых образцов 

Experimental data of one of the study sample series  
 

Показатель 
Образец 

1 2 3 4 

Масса резорцинола, г 0,31 0,39 0,46 0,55 
Масса формальдегида, г 0,9 1,16 1,35 1,62 
Масса АЭАПТМС, г 0,62 0,79 0,93 1,11 
Масса ТЭОС, г 0,76 0,97 1,13 1,36 
Масса этанола, г 8,04 7,76 7,04 6,72 

 
 

Рис. 3. Сканирующая электронная микроскопия  

структуры кремний-резорцинол-формальдегидного 

аэрогеля (слева), модельная структура кремний- 

резорцинол-формальдегидного аэрогеля  

для двухмерного случая (синий – неорганика,  

красный – органика) (cправа) 
 

Fig. 3. Silica-Resorcinol-Formaldehyde aerogel structure 

SEM (on the left), 2D silica-resorcinol-formaldehyde  

aerogel structure model (blue is an inorganic part, red is 

an organic part) (on the right) 

Вход

Пористость por, cоотношение 
органической и неорганической 
составляющей Si-RF, cредний 

диаметр шарообразных кластеров 
неорганики InoDiam и органики ODiam

Вычисление кол-ва шарообразных 
кластеров неорганики и органики 

InoAmount и OAmount

Размещение на поле map 
шарообразных кластеров  

неорганики и органики так, чтобы 
они не перекрывали друг друга, 
задание им начального вектора 

скорости V

Создание пустого поля, на котором 
будет сгенерирована структура, в 
виде массива целых чисел map

clusterAmount = 1
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Движение кластеров
Пока i < clusterAmount

i = 0

clusterAmount = InoAmount+OAmount

Движение кластера i в направлении 
его вектора скорости V

На пути кластера есть препятствие

Агрегация кластера i в кластер 
clustAggr

Идентификация кластера 
clustAggr, с которым произошло 

столкновение

Другой 
кластер

V = -V

Граница поля

Перемещение кластера в новую точку 

Движение кластеров

i++

Выход

Да

Выбор нового 
случайного 

направления V

Нет

 
 

Рис. 2. Блок-схема разработанной модели 
 

Fig. 2. A flowchart of the developed model 
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В образцах данной серии от первого к послед-
нему уменьшалось соотношение растворителя 
(этанола) к другим реагентам. Все остальные соот-
ношения оставались без изменений. Аминоэти-

ламинопропилтриметоксисилан (АЭАПТМС) и 
тетраэтоксисилан (ТЭОС) используются сов-
местно для получения неорганической (кремние-
вой) части. 

На рисунке 4 представлены модельные струк-
туры кремний-резорцинол-формальдегидных аэро-
гелей, соответствующих образцам 1–4 таблицы.  
В данных структурах размер шарообразных класте-
ров кремния не менялся и был равен 5 нм. Пори-
стость находилась в пределах 45–55 %. Варьируе-
мым параметром был диаметр шарообразных кла-
стеров органической составляющей. Их итоговые 
диаметры принимают значения 17, 19, 37 и 41 нм 
для образцов 1–4 соответственно. 

Распределение пор по размерам для экспери-
ментальных образцов было получено с помощью 
азотной порометрии. Для определения распределе-
ния мезопор по размеру применяется метод Бар-
рета–Джойнера–Халенды. Его суть заключается в 
следующем: образец помещается в адсорбат (азот) 
при заданном относительном давлении. При таком 
давлении заполняется часть пор. При повышении 
относительного давления заполняются все более 
крупные поры. Используя эти данные, можно по-
строить кривую зависимости объема азота, кото-
рый заполнил образец, от относительного давле-
ния. В дальнейшем полученную кривую можно 

преобразовать в зависимость объема азота, кото- 
рый заполнил образец, от диаметра пор. Такая кри-
вая называется накопительной (интегральной) кри-
вой распределения пор по размерам. Она выражает 
зависимость общего объема пор от их диаметра. 
Чтобы избежать влияния случайных погрешно-
стей, по интегральной кривой строят дифференци-
альную кривую распределения пор по размерам с 
помощью графического дифференцирования. На 
дифференциальной кривой по оси абсцисс отложен 
диаметр пор, а по оси ординат – относительное из-
менение объема пор на единицу изменения диа-
метра пор. Дифференциальные кривые распределе-
ния пор по размерам экспериментальных и смоде-
лированных структур приведены на рисунках (см. 
http://www.swsys.ru/uploaded/image/2018-3/2018-3-
dop/24.jpg, http://www.swsys.ru/uploaded/image/ 
2018-3/2018-3-dop/25.jpg).  

Для каждой пары кривых был рассчитан коэф-
фициент различия (f1). Он показывает процент 
ошибки между двумя кривыми по всем точкам диа-
метра и рассчитывается по формуле 

, ,эксп. мод.

эксп.

1
1

,
1

| ( ) / ( ) ( ) / ( ) |

100 %,

( ) / ( )

n

j j

j

n

j

j

dV d d d dV d d d

f

dV d d d







 





 

где n – число точек диаметра пор; dV(d)/d(d)эксп.,j и 
dV(d)/d(d)мод.,j – значения dV(d)/d(d) дифференци-
альной кривой распределения пор по размерам на 
диаметре пор j. 

Коэффициент различия равен нулю, если кри-
вые идентичны, и возрастает с увеличением разли-
чия двух кривых. Представим значения коэффици-
ента различия для расчетных и экспериментальных 
кривых: для образца 1 он составляет 22 %, для 2 – 
24 %, для 3 – 18 %, для 4 – 20 %. 

Как видно, коэффициент различия не превы-
шает 25 %. Конечная структура аэрогеля имеет во 
многом случайный характер, поэтому различие 
ниже 25 % означает допустимое соответствие экс-
периментальных и расчетных кривых. В дальней-
шем точность моделирования будет повышаться. 

Как видно из представленных кривых распреде-
ления пор по размерам, модельные структуры со-
ответствуют экспериментальным. Таким образом, 
полученные структуры могут в дальнейшем ис-
пользоваться как для прогнозирования свойств 
кремний-резорцинол-формальдегидных аэрогелей, 
так и для моделирования структуры кремний-угле-
родных аэрогелей на их основе. 

 
Выводы 

 
В ходе работы была разработана модель генера-

ции структуры кремний-резорцинол-формальде-
гидных аэрогелей. Модель реализована на языке 
C# в среде MS VisualStudio и апробирована на 100 
образцах. Модельные структуры соответствуют 

 
Образец 1 

 
Образец 2 

 
Образец 3 

 
Образец 4 

 

Рис. 4. Модельные структуры  

кремний-резорцинол-формальдегидных аэрогелей  

(синий – неорганика, красный – органика) 
 

Fig. 4. Silica-resorcinol-formaldehyde aerogel model 

structures (blue is an inorganic part,  

red is an organic part) 
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экспериментальным образцам. Будет проведена 
модификация модели для учета кинетики структу-
рообразования кремний-резорцинол-формальде-
гидных аэрогелей. 

В дальнейшем планируется разработка модели 
процесса пиролиза, что позволит получать модель 
структуры кремний-углеродного аэрогеля из мо-
дели структуры кремний-резорцинол-формальде-
гидного аэрогеля.  

Разработанные алгоритмы будут объединены в 
единый программный комплекс, который позволит 
моделировать структуры кремний-резорцинол-
формальдегидных и кремний-углеродных аэроге-
лей, оценивать их площадь удельной поверхности 
и распределение пор по размерам, а также прогно-
зировать свойства полученных структур. 
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Abstract. The paper is dedicated to investigating and modeling the structure of silica-resorcinol-formaldehyde aerogels. It 
considers experimental research on production of hybrid silica-resorcinol-formaldehyde aerogels based on the varying condi-
tions for their production (reagent ratio, amount of solvent, etc.).  

The structural characteristics were the following parameters: a specific surface area and pore size distribution. The gener-
ation of structures corresponding to the real ones makes it possible to model various properties of aerogels in silico, which in 
turn saves resources when carrying out costly experiments.  

The authors have studied the existing methods of generating porous structures of silicon-resorcinol-formaldehyde aerogels. 
To model such aerogel structures, they have chosen the Diffusion-Limited Cluster Aggregation (DLCA) method. The paper 
considers the conducted computational experiments for generating model structures and compares them with experimental ones 
according to the selected criteria (pore size distribution and specific surface area).  

The results of a number of computational experiments showed good convergence between experimental and simulated 
structures of hybrid silicon-resorcinol-formaldehyde aerogels. To implement this method, a C# algorithm was developed in the 
Microsoft Visual Studio development environment. The created software requires the Microsoft Windows 7 operating system 
and above and at least 2 GB of RAM.  
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The paper presents the results of computational experiments and the algorithm for generating silica-resorcinol-formalde-
hyde aerogel structures. The developed software allows obtaining real structures of silica-resorcinol-formaldehyde aerogels 
with given structural characteristics. 

Keywords: modelling, structure, aerogel, diffusion-limited cluster aggregation, silica-resorcinol-formaldehyde aerogels. 
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