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Szol-gél bevonatok szerkezetképzddése: kisérleti- és
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Structure formation of sol-gel coatings: experimental and
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ABSTRACT

During the experimental formation of sol-gel coatings, the colloid dispersions go through a drying
process, and the structure of the coatings is formed as a result of complex chemical, colloidal and
capillary interactions. While computer simulations provide guidelines to tune and even design the
nanomaterials synthesis, simulations of coatings structure formation are unknown in the literature.
Based on real experiments, we established a ReaxFF reactive force field based molecular dynamics
simulation protocol in order to investigate and determine the role of the experimental conditions on the
pore structure formation in the coatings. We demonstrated that the created computer model accurately
describes the layer structure using real parameters, making it suitable for designing the coating structure
through computer simulation.
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OSSZEFOGLALO

A szol-gél bevonatok kialakitasa soran a kolloid diszperziok egy szaradasi folyamaton mennek
keresztiil, a bevonatok szerkezete 0sszetett kémiai, kolloid és kapillaris kolcsonhatasok eredményeként
alakul ki. Mig a szamitogépes szimulaciok utmutatast nyujtanak a nanoanyagok szintézisének
tervezéséhez, a bevonatok szerkezetének kialakulasara vonatkozo szimulacidk nem ismertek az
irodalomban. Valoés kisérletek alapjan 1étrehoztunk egy ReaxFF reakciderdtér alapa molekuladinamikai
szimulacios protokollt, hogy megvizsgaljuk és meghatarozzuk a kisérleti koriilmények szerepét a
bevonatok porusszerkezetének kialakuldsaban. Bemutattuk, hogy a létrehozott szamitogépes modell a
valoés paraméterek felhasznalasaval pontosan leirja a rétegszerkezetet, igy alkalmassa valik a bevonat
szerkezetének szamitogépes szimulacioval torténd tervezésére.
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