Изучение влияния способа синтеза терморасширенного графита на его макропористую структуру при помощи нейронных сетей
Кравцов А.В., Шорникова О.Н., Авдеев В.В.
Аспирант 4 г/о
Московский государственный университет имени М.В. Ломоносова, 
химический факультет, Москва, Россия
E–mail: kravtsov_1995@mail.ru
Терморасширенный графит (ТРГ) широко применяют в производстве уплотнений, сорбентов и других материалов. Ряд свойств материалов, таких как газопроницаемость, сорбционная ёмкость, связан, в частности, с параметрами внутренней пористой структуры ТРГ. Один из множества способов качественного и количественного исследования пористой структуры материалов – это сканирующая электронная микроскопия (СЭМ). Например, Inagaki и Suwa, используя СЭМ в отношении сечений частиц ТРГ, установили, что внутренняя пористая структура ТРГ не зависит от продолжительности термоудара при получении ТРГ из окисленного графита (ОГ).
Авторы работ, занимавшиеся исследованием ТРГ методом СЭМ, производили обработку полученных изображений вручную. Однако такой подход отнимает достаточно много времени и подвержен ошибкам, связанным с действиями конкретного человека, например, при выборе параметров яркости/контраста. При решении этих проблем может быть полезен подход, основанный на применении глубинных нейронных сетей. Например, модели глубокого обучения на базе архитектуры U-Net успешно применены для сегментации изображений пористых материалов и образцов различных пород, полученных методом рентгеновской компьютерной томографии.
Таким образом, цель данной работы заключается в создании метода на основе глубинной свёрточной нейронной сети, который ускорил бы скорость обработки СЭМ-изображений без существенной потери точности анализа, и его использовании в отношении образцов ТРГ для выявления зависимости параметров внутренней макропористой структуры от типа исходного графита и глубины его окисления в процессе синтеза промежуточных соединений.
В данной работе интеркалированные соединения графита (ИСГ) со второй по пятую ступень были приготовлены химическим способом из высокоориентированного пиролитического графита (ВОПГ), природного чешуйчатого графита и азотной кислоты в качестве интеркалята и окислителя. Затем полученные ИСГ были обработаны водой с образованием окисленного графита (ОГ), который в свою очередь был подвергнут термическому удару при 900 °С с образованием ТРГ.
Мы обучили нейронную сеть на основе архитектуры FPN [1] на полученном вручную множестве пар «исходное СЭМ-изображение – бинарная маска», выполняющую сегментацию СЭМ-изображений, т.е. отделение пор и их стенок друг от друга. Для увеличения качества сегментации обученная нейронная сеть была дополнена алгоритмом водораздела. Созданный метод значительно уменьшает время обработки изображений с сохранением приемлемой точности.

Далее из полученных бинарных масок изображений была извлечена информация о площади сечения каждой поры и на её основе построены распределения пор по размеру. Мы обнаружили, что в случае ТРГ на основе ВОПГ меньшая степень окисления графитовой матрицы способствует возникновению большего относительного количества мелких пор. А в случае ТРГ из природного графита подобная зависимость имеет совершенно противоположный характер. Кроме того площадь сечения пор ТРГ из природного графита на порядок меньше, чем из ВОПГ.
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