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Изучение структурной характеристики композитов и наноструктур имеет фундаментальное значение в матери-
аловедении. Теоретическое и численное моделирование и симуляция механических свойств наноструктур является
основным инструментом, позволяющим проводить комплексные исследования, которые сложно проводить только
экспериментально. Одним из примеров наноструктур, рассматриваемых в данной работе, являются углеродные нано-
трубки (УНТ), которые обладают хорошими тепловыми и электрическими свойствами, а также низкой плотностью
и высоким модулем Юнга, что делает их наиболее подходящим армирующим элементом для композитов, для потен-
циального применения в аэрокосмической, автомобильной, металлургической и биомедицинской промышленности.
В данном обзоре мы рассмотрели методы моделирования, механические свойства и применение композитов с ме-
таллической матрицей, армированных УНТ. Также рассмотрены некоторые методы моделирования, применимые при
исследованиях композитов с полимерными и металлическими матрицами. Рассмотрены такие методы, как метод гра-
диентного спуска, метод Монте-Карло, методы молекулярной статики и молекулярной динамики. Было показано, что
молекулярно-динамическое моделирование отлично подходит для создания различных систем композиционных ма-
териалов и изучения свойств композитов с металлической матрицей, армированных углеродными наноматериалами,
в различных условиях. В данной работе кратко представлены наиболее часто используемые потенциалы, описыва-
ющие взаимодействие систем моделирования композитов. Правильный выбор потенциалов взаимодействия частей
композитов напрямую влияет на описание изучаемого явления. Детализирована и обсуждена зависимость механиче-
ских свойств композитов от объемной доли, диаметра, ориентации и количества УНТ. Показано, что объемная доля
углеродных нанотрубок имеет существенное влияние на предел прочности и модуль Юнга. Диаметр УНТ оказывает
большее значение на предел прочности, нежели на модуль упругости. Также приведен в пример работы, в которых
изучается влияние длины УНТ на механические свойства композитов. В заключении нами предложены перспективы
направления развития молекулярно-динамического моделирования в отношении композитов с металлической матри-
цей, армированных углеродными наноматериалами.
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The study of the structural characteristics of composites and nanostructures is of fundamental importance in materials
science. Theoretical and numerical modeling and simulation of the mechanical properties of nanostructures is the main tool
that allows for complex studies that are difficult to conduct only experimentally. One example of nanostructures considered
in this work are carbon nanotubes (CNTs), which have good thermal and electrical properties, as well as low density and
high Young’s modulus, making them the most suitable reinforcement element for composites, for potential applications
in aerospace, automotive, metallurgical and biomedical industries. In this review, we reviewed the modeling methods,
mechanical properties, and applications of CNT-reinforced metal matrix composites. Some modeling methods applicable
in the study of composites with polymer and metal matrices are also considered. Methods such as the gradient descent
method, the Monte Carlo method, methods of molecular statics and molecular dynamics are considered. Molecular dynamics
simulations have been shown to be excellent for creating various composite material systems and studying the properties of
metal matrix composites reinforced with carbon nanomaterials under various conditions. This paper briefly presents the most
commonly used potentials that describe the interactions of composite modeling systems. The correct choice of interaction
potentials between parts of composites directly affects the description of the phenomenon being studied. The dependence
of the mechanical properties of composites on the volume fraction of the diameter, orientation, and number of CNTs is
detailed and discussed. It has been shown that the volume fraction of carbon nanotubes has a significant effect on the tensile
strength and Young’s modulus. The CNT diameter has a greater impact on the tensile strength than on the elastic modulus.
An example of works is also given in which the effect of CNT length on the mechanical properties of composites is studied.
In conclusion, we offer perspectives on the direction of development of molecular dynamics modeling in relation to metal
matrix composites reinforced with carbon nanomaterials.

Keywords: molecular dynamics method, modeling, mechanical properties, carbon nanotube,
reinforcement
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1. Введение

Углеродные нанотрубки (УНТ) представляют собой цилиндрические структуры, состоя-
щие из одного или нескольких слоев атомов углерода, которые образуют гексагональную решет-
ку. Они имеют диаметр от нескольких десятков до нескольких сотен нанометров и длину до
нескольких микрон [Salvetat et al., 1999; Ruoff, Lorents, 1995].

Существует два основных типа УНТ: одностенные нанотрубки (ОУНТ) и многостенные
нанотрубки (МУНТ). Одностенные нанотрубки состоят из одного слоя атомов углерода, сверну-
тых в цилиндр, а многостенные — из нескольких слоев, которые могут быть свернуты в разные
формы, такие как спирали или гармошки [Бадамшина и др., 2010].

Принципиальная схема одностенных и многостенных углеродных нанотрубок из рулонно-
го графенового листа подробно рассмотрена в работах [Vidu et al., 2014; Norizan et al., 2021].

Эти структуры обладают уникальными электрическими (УНТ могут вести себя как ме-
таллы или полупроводники в зависимости от их структуры и хиральности [Bulmer, Kaniyoor,
Elliott, 2021]), термическими (углеродные нанотрубки обладают высокой теплопроводностью,
что делает их подходящими для применения в материалах для теплоотвода и теплоизоляции [Li,
Chou, 2003]), механическими (УНТ обладают высокой прочностью и жесткостью при сравни-
тельно низком весе [Soni, Thomas, Kar, 2020; Dai, Sun, 2016]) и химическими (УНТ стойки
к химическому воздействию, что позволяет использовать их в коррозионностойких покрытиях
и композитах [Ryu et al., 2023]) свойствами, что делает их исключительно привлекательными
для различного применения в науке и инженерии, в том числе и в качестве армирующих элемен-
тов для композитов. Эти свойства делают углеродные нанотрубки особенно ценными в создании
новых материалов с улучшенными функциональными характеристиками для аэрокосмической
промышленности, микроэлектроники, энергетики и многих других областей [Bulmer, Kaniyoor,
Elliott, 2021]. Например, в качестве биомедицинского приложения УНТ обладают уникальными
биосовместимыми свойствами, что позволяет использовать их для создания биосенсоров, био-
маркеров и наноинкапсулированных лекарств [Wang et al., 2014]. Это может привести к улучше-
нию диагностики и лечения различных заболеваний.

Существует несколько типов композитов, армированных УНТ, включая керамические, по-
лимерные и металлические. Керамические композиты, армированные УНТ, включают в себя
углеродную нанотрубку, встроенную в керамическую матрицу, такую как карбид кремния или
карбид титана. Эти композиты обладают превосходной прочностью, устойчивостью к высоким
температурам и износу, что делает их подходящими для использования в высокотемпературных
приложениях, таких как газовые турбины и реактивные двигатели [Shin et al., 2011; Heo et al.,
2020; Drissi-Habti, El Assami, Raman, 2021; Cuppoletti, 2011; Chen et al., 2017; El Assami, Drissi
Habti, Raman, 2020; Леонов и др., 2019; Федосова и др., 2015; Зенкин, Атапин, Макаров, 2019].

Полимерные композиты, армированные УНТ, представляют собой материалы, в которых
углеродные нанотрубки используются для усиления полимерных матриц, таких как эпоксидные
смолы, полимеры на основе стирола, полиамиды и другие. Такие композиты обладают высокой
прочностью, жесткостью, стабильностью размеров и устойчивостью к коррозии, что делает их
пригодными для использования в автомобильной и аэрокосмической отраслях [Randjbaran et al.,
2021; Praneeth et al., 2022; Arash, Wang, Varadan, 2014; Wang et al., 2019; Malagù et al., 2016].

Интерметаллические соединения, армированные углеродными нанотрубками, представля-
ют собой новый класс материалов, который привлекает большое внимание в современных инже-
нерных и технологических приложений благодаря их уникальным свойствам и потенциалу для
решения различных проблем. Большая часть научных трудов посвящена композитам с полимер-
ной матрицей, армированным углеродными наночастицами, где из-за ограниченной структурной
прочности материалов полимерной матрицы потенциальные выгоды действительно являются
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наиболее впечатляющими. Однако в последние годы все чаще уделяется внимание исследовани-
ям нанокомпозитов с металлической матрицей, упрочненных дисперсными углеродными нано-
частицами. Одними из первых можно привести обзоры композитов с металлической матрицей,
армированных УНТ, авторов [Bakshi, Lahiri, Agarwal, 2010; Hu et al., 2016], в которых говорится
о композитах с металлической матрицей, армированных графеном. Металлические композиты,
армированные УНТ, состоят из углеродных нанотрубок, интегрированных в металлическую мат-
рицу, такую как алюминий, медь или никель [Jozwik, Polkowski, Bojar, 2015; Jong et al., 2019;
Vardanyan, Urbassek, 2020; Zhigao et al., 2020; Шейнерман, 2022; Янковская, Шарапова, Захаров,
2022]. Системы алюминидов титана и алюминидов никеля привлекают внимание большого ко-
личества исследователей в области материаловедения. Например, в работе [Biswas et al., 2002]
изучалось поведение горения NiAl в режиме теплового взрыва и показано, что этот композит
предпочтителен в использовании в авиационной промышленности. Ni3Al и NiAl — два важных
алюминида, которые встречаются в системе «никель – алюминий». Ni3Al в последнее время при-
влек значительное внимание в качестве возможного композита из-за его возможности сохранять
свою прочность при высоких температурах.

УНТ в качестве армирования композитов на основе металлической матрицы (например,
Cu, Al или Ni) являются одним из ключевых направлений современных исследований. В рабо-
тах [Fu et al., 2018; Jiang et al., 2018; Ameri, Sadeghian, Kazeminezhad, 2016; Huang et al., 2017;
Bor et al., 2018; Cha et al., 2005; Kim et al., 2013; Xiong et al., 2015; Zhang, Zhan, 2016; Chen
et al., 2016; George et al., 2005; He et al., 2009; Kwon et al., 2009] авторами было показано, что
добавление небольшого количества (различный процент объемной доли) углеродных нанома-
териалов значительно улучшает механические свойства композитов с металлической матрицей.
Выделено, что прочные армирующие наноструктуры будут нести часть нагрузки на композиты
и увеличивать эффективные модули упругости. Экспериментально показано, что взаимодействие
углеродных наночастиц с дефектами металлической матрицы могут препятствовать зарождению
трещин [Chen et al., 2015]. В работе [Kim et al., 2013] показано, что внедренные УНТ наклады-
вают сильные ограничения на движение дислокаций, что потенциально увеличит предел текуче-
сти, прочность на излом и ударную вязкость. Авторами рассмотрено, что вначале разрушается
металлическая матрица, УНТ действует как «мостик», который препятствует росту трещин в ре-
зультате растягивающей деформации. Далее происходит разрушение стенок УНТ.

В работе [Park et al., 2015] приведено экспериментальное исследование испытаний на рас-
тяжение композита Al-УНТ, в результате которого было показано, что увеличение объемной доли
УНТ значительно повышает прочность композита на разрушение (рис. 1).

Согласно работам [Zhou et al., 2017; Hayat et al., 2019] для синтеза нанокомпозитов с ме-
таллической матрицей, армированных УНТ, разработаны различные производственные процес-
сы, в результате которых можно столкнуться с рядом проблем, таких как распределение графена
в металлических матрицах, агломерация графена, образование плохой межфазной связи меж-
ду некоторыми металлическими матрицами и графеном, а также предпочтительная ориентация
графена в некоторых производственных процессах.

Для изучения этих вопросов экспериментальным путем требуется длительный эксперимен-
тальный период и дорогостоящее оборудование. В этом случае атомистическое моделирование
является одним из основных методов исследования структурных свойств композитов и нано-
структур.

2. Методы моделирования композитов, армированных УНТ

Моделирование играет ключевую роль в разработке и оптимизации композиционных ма-
териалов, армированных углеродными нанотрубками. Цель моделирования состоит в том, чтобы
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Рис. 1. Кривые напряжения/деформации при растяжении композитов Al и Al-УНТ при различных объем-
ных долях включенных в композит углеродных нанотрубок

обеспечить понимание и контроль над свойствами композитов на наноуровне, что позволит со-
здавать материалы с оптимальными характеристиками для конкретных приложений.

Моделирование помогает определить оптимальные концентрации и распределения нано-
трубок в композите, а также способы их интеграции с другими материалами. Это позволяет
создавать композиты с высокой прочностью, коррозионной стойкостью, электропроводностью,
теплопроводностью и другими желаемыми свойствами.

Метод конечных элементов

Моделирование методом конечных элементов (FEM) является одним из распространенных
методов для анализа композитов [Liu, Lomov, Gorbatikh, 2020]. FEM позволяет моделировать
макроскопические свойства и поведение композитов на уровне изделия, что важно для проекти-
рования и оптимизации конструкций [Риб и др., 2015].

FEM использует дискретизацию области на конечные элементы, которые представляют
собой упрощенные модели реальной структуры. Элементы соединяются в узлах, которые име-
ют общие координаты и силы. Затем FEM решает систему уравнений, описывающих поведе-
ние элементов и узлов, чтобы получить информацию о распределении напряжений, деформаций
и других параметров в композите [Коршунов и др., 2020; Галанин и др., 2007].

Преимущества использования FEM для анализа композитов включают возможность мо-
делирования сложных структур, высокую точность результатов, возможность учета различных
факторов (например, температуры, влажности, нагрузок), а также возможность оптимизации кон-
струкции путем изменения свойств материалов или геометрии.

Тем не менее FEM также имеет некоторые ограничения, такие как высокие требования
к вычислительным ресурсам и сложность настройки модели.

Метод градиентного спуска

Метод градиентного спуска — это итеративный метод оптимизации функции, который за-
ключается в движении из начальной точки в направлении антиградиента функции.

Атомистическое моделирование методом градиентного спуска используется для оптими-
зации структуры материалов на атомном уровне. Этот метод позволяет найти конфигурацию
атомов, соответствующую минимуму потенциальной энергии системы [Лурье, Соляев, 2014].
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Суть метода заключается в следующем: сначала вычисляется градиент потенциальной энергии
системы, т. е. вектор, указывающий направление наибольшего увеличения энергии. Затем систе-
ма слегка изменяется в противоположном направлении, и процесс повторяется до тех пор, пока
не будет достигнута минимальная энергия.

Метод молекулярной статики

Метод молекулярной статики используется для расчета свойств веществ на основе по-
ложений классической механики. Этот метод позволяет определить энергию, импульс, момент
импульса и другие характеристики молекул и их взаимодействий. Он основан на решении урав-
нений движения молекул и их взаимодействия, а также на использовании законов сохранения
энергии, импульса и момента импульса. Основными преимуществами метода молекулярной ста-
тики являются его точность и возможность получения детальной информации о свойствах мо-
лекул и их взаимодействиях [Брюханов, Городцов, Лисовенко, 2019]. Однако этот метод требует
значительных вычислительных ресурсов и не всегда может быть применим для систем с боль-
шим числом частиц.

Метод Монте-Карло

Атомистическое моделирование методом Монте-Карло используется для исследования
свойств веществ на атомном уровне. Этот метод основан на статистическом моделировании по-
ведения атомов и молекул в системе.

Процесс моделирования начинается с задания начальных условий, таких как температура,
давление и состав системы. Затем генерируются случайные позиции и скорости атомов, которые
соответствуют заданным условиям. После этого атомы начинают двигаться в соответствии с за-
конами классической механики, а их траектории отслеживаются до тех пор, пока они не покинут
систему [Sdobnyakov et al., 2019; Тюрин, Чистякова, 2009].

Основной особенностью метода Монте-Карло является то, что он позволяет моделиро-
вать системы с большим количеством частиц, что делает его особенно полезным для изучения
свойств конденсированных сред, таких как жидкости и твердые тела. Кроме того, метод Мон-
те-Карло позволяет учитывать квантовые эффекты, такие как туннелирование и интерференция.
Атомистическое моделирование методом Монте-Карло имеет свои ограничения и недостатки,
которые важно учитывать при его применении. К ним относятся значительные вычислительные
ресурсы, особенно для сложных моделей с большим количеством переменных [Pestana et al.,
2023]; чувствительность к предположениям, сделанным в модели; метод Монте-Карло не всегда
подходит для малых наборов данных [Kwan et al., 2023].

Чаще встречается комбинация метода Монте-Карло и метода молекулярной динамики.

Метод молекулярной динамики

Молекулярно-динамическое моделирование (МДМ) — это метод, используемый для изуче-
ния поведения и свойств материалов на молекулярном уровне при различных условиях, таких
как температура, давление и химическое воздействие. Этот метод основан на использовании
уравнений движения для каждой молекулы в системе и решении их численно с использованием
компьютера.

МДМ позволяет предсказывать механические, термические и электрические свойства ма-
териалов на атомном уровне. Например, МДМ может помочь определить оптимальные концен-
трации нанотрубок в композитном материале, их распределение и взаимодействие с другими
компонентами [Zhigao et al., 2020; Pedrielli et al., 2023; Huang et al., 2021; Heo et al., 2020;
Gaikwad et al., 2022]. Это важно для создания композитов с определенными свойствами, такими
как высокая прочность, коррозионная стойкость и электропроводность.
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Метод молекулярной динамики активно используется в качестве метода предсказания по-
ведения композитов под различными условиями эксплуатации. Моделирование позволяет оце-
нить, как материал будет вести себя при высоких температурах, механических нагрузках и воз-
действии агрессивных сред [Yankovaskaya et al., 2023].

Для осуществления моделирования широко используется высокопроизводительный вычис-
лительный кластер и соответствующее программное обеспечение — открытый программный па-
кет для решения задач молекулярной динамики (LAMMPS) [Plimpton, Thompson, 2012]. Взаимо-
действие между каждым атомом в любой момент времени рассчитывается через потенциальную
функцию, расчет скорости и координаты атомов производится через классическую механику
Ньютона.

Одним из основных преимуществ МД-моделирования является возможность наблюдения
микроскопических деталей эволюции системы с помощью метода визуализации, которые трудно
наблюдать в натурном эксперименте. В настоящее время существует несколько методов анализа
структуры материала: метод радиальной функции распределения [Yu et al., 2012], который поз-
воляет находить относительную частоту тех или иных межатомных расстояний в веществе при
данных условиях; метод координационного числа [Chen et al., 2011]; метод анализа ближайших
соседей [Trautt et al., 2012]. Для визуализации и анализа наноструктур в основном применяется
ATOMEYE [Sansoz, Molinari, 2005], VMD [Pan et al., 1996] и OVITO [Aider, Wainwright, 1957].

Важно отметить, что МДМ требует значительных вычислительных ресурсов и может быть
сложным в использовании. Однако с развитием технологий и программного обеспечения этот
метод становится все более доступным и точным. В данной работе метод молекулярной дина-
мик рассматривается как инструмент для разработки и оптимизации композитных материалов,
армированных углеродными нанотрубками.

3. Принципы МД-моделирования композитов с металлической
матрицей, армированных УНТ

Потенциалы взаимодействия

При атомистическом моделировании используются потенциалы взаимодействия для опи-
сания энергии и взаимодействия между атомами в системе. Эти потенциалы играют важную роль
в атомистических симуляциях, позволяя исследовать свойства материалов на микроскопическом
уровне.

На обеспечение достоверности результатов влияет выбор потенциалов межатомного вза-
имодействия. Далее представлены несколько общих потенциальных функций, используемых
в композитах с металлической матрицей, армированных углеродными наноматериалами. В дан-
ном случае полная энергия композитов с металлической матрицей, армированной углеродными
наноматериалами, обычно состоит из трех частей:

Etotal = EM−M + EC−C + EM−C , (1)

где EM−M и EC−C описывают потенциальные энергии металлической матрицы и углеродных
наноматериалов соответственно, а EM−C — взаимодействие между атомами металла и углеро-
да [Xing et al., 2021].

Метод погруженного атома (EAM) хорошо описывает взаимодействия между атомами ме-
талла в композите [Daw, Baskes, 1984]. В данном случае полная энергия металлической матрицы
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композита может быть выражена следующим образом:

EEAM =
∑

i

F(ρi) +
1
2

∑

i, j (i� j)

ϕi j(Ri j), (2)

ρi =
∑

i, j (i� j)

f (ri j),

где ϕi j — центральный потенциал двух тел, Ri j — расстояние между различными атомами i и j,
F(ρi) представляет собой внедренную энергию, а ρi — плотность электронного облака i-го атома.

Потенциал Морзе также подходит для описания взаимодействия между атомами метал-
ла в композите. В этом случае полная энергия металлической матрицы композита выражается
следующим образом:

EMorse = D0

[
e−2α(ri j−r0) − 2e−α(ri j−r0)

]
, (3)

где D0 и α — глубина и ширина потенциальной ямы соответственно, r0 — межатомное расстояние
в равновесном состоянии [Dandekar, Shin, 2011].

Взаимодействие типа «углерод – углерод» чаще всего описывается потенциалом адаптив-
ного межмолекулярного реактивного эмпирического порядка связей (AIREBO) [Stuart, Tutein,
Harrison, 2000]. Данный потенциал состоит из трех элементов: потенциала реактивного эмпи-
рического порядка связи (REBO), потенциала Леннарда –Джонса (LJ) и торсионного взаимодей-
ствия:

EAIREBO =
1
2

∑

i

∑

j�i

⎡⎢⎢⎢⎢⎢⎢⎢⎣E
REBO
i j + ELJ

i j +
∑

k�i, j

∑

l�i, j,k

ETORS ION
ki jl

⎤⎥⎥⎥⎥⎥⎥⎥⎦, (4)

где EREBO — потенциал реактивного эмпирического порядка связи, ELJ — потенциал Леннарда –
Джонса, ETORS ION — потенциал торсионного взаимодействия.

Три члена в правой части описывают силы ковалентной связи, межмолекулярное взаимо-
действие и эффект двугранного угла соответственно.

При моделировании композитов, армированных углеродными нанотрубками, используются
различные парные потенциалы взаимодействия для описания взаимодействия между УНТ и мат-
рицей композита. В контексте исследования, проведенного в статье [Gaikwad et al., 2022], были
проведены молекулярно-динамические исследования взаимодействия между углеродной нано-
трубкой и матрицей композита. Хотя конкретные парные потенциалы взаимодействия не были
упомянуты в данном контексте, можно предположить, что для моделирования взаимодействия
между УНТ и матрицей композита могли использоваться различные эмпирические потенциа-
лы взаимодействия, такие как потенциал Леннарда –Джонса, который широко используется для
изучения наноразмерных структур, и полученные результаты хорошо совпадают с эксперимен-
том [Zhang et al., 2020; Sidorenkov, Kolesnikov, Saletsky, 2016; Tsai, Jeng, 2019]:

E = 4ε

[(
σ

r

)12
−
(
σ

r

)6]
r < rc, (5)

где ε — глубина потенциальной ямы, σ — расстояние, на котором межатомный потенциал равен
нулю, r — расстояние между парой атомов.

Взаимодействия между атомами металла и атомами углерода также можно описать полем
реактивной силы ReaxFF [Nielson et al., 2005]. Силовое поле ReaxFF часто используется, посколь-
ку оно было проверено и протестировано на различных аллотропных формах углерода и может
моделировать взаимодействия между несколькими атомами металлов, таких как Ni, и атомами
углерода, что было успешно продемонстрированно в работах [Bejagam, Singh, Deshmukh, 2018;
Zhang et al., 2017].
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Моделирование взаимодействия между углеродными нанотрубками и матрицей композита
с металлической матрицей представляет собой сложную задачу, поскольку это взаимодействие
оказывает существенное влияние на механические, тепловые и электрические свойства наноком-
позита. Взаимодействие между УНТ и металлической матрицей влияет на передачу нагрузки от
матрицы к углеродной нанотрубке, что является ключевым фактором для определения эффек-
тивности усиления композита УНТ [Balandin, 2011; Nasiri, Zaiser, 2016].

4. Применение МДМ при изучении механических свойств композитов
с металлической матрицей, армированных УНТ

Объемная доля, диаметр и размер УНТ, а также их пространственная ориентация в метал-
ломатричных композитах оказывают большое влияние на механические свойства композитов.

Влияние размера УНТ на механические свойства

Если рассматривать влияние размера углеродных нанотрубок на механические свойства
композитов, то исследователи [Choi, Yoon, Lee, 2016; Park et al., 2018; Xiang et al., 2017] срав-
нили механизмы разрушения алюминиевых матриц, армированных короткими и длинными УНТ
(рис. 2).

Рис. 2. Растяжение композита Al-CNT с использованием МД-моделирования: а) молекулярные модели
чистого Al, армированного короткими УНТ, армированного длинными УНТ; и б) кривые напряжения – де-
формации при растяжении матричных композитов из чистого Al и Al, армированных короткими УНТ (8,8)
(синий цвет), короткими УНТ (6,6) (голубой цвет) и длинными УНТ (8,8) (зеленый цвет) соответственно

В работе [Xiang et al., 2017] периодические граничные условия применялись во всех на-
правлениях, а испытания на одноосное растяжение проводилось путем растяжения модели в на-
правлении нагружения с постоянной скоростью деформации. Морфология разрушения компо-
зита, армированного длинными УНТ, характеризовалась авторами как пластическое разрушение
УНТ и Al-матрицы, тогда как в случае армирования короткими УНТ разрушение свидетель-
ствовало о выдергивании УНТ и разрыве Al-матрицы. Исследователи пришли к выводу, что
добавление длинных (непрерывных) армирующих УНТ или коротких (прерывистых) УНТ для
длин, превышающих критическую длину в матрице Al, действительно способствует усилению
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механических свойств композита. При создании модели композита с длинными УНТ они рас-
сматривали расположение УНТ в направлении нагрузки. Это означает, что длинные УНТ были
зафиксированы на границах куба, рядом с окружающими их атомами Al, и растягиваются за
счет постоянного смещения при одноосном растяжении. В этом случае получено, что УНТ не
могут скользить (выдвигаться) внутри металлической матрицы и в конечном итоге разрушаются
при деформации разрушения. Что касается моделирования одноосного разрушения композита
Al-УНТ, армированного короткими углеродными нанотрубками (рассмотренного в той же рабо-
те [Xiang et al., 2017], то, как показано авторами, короткие УНТ вытягиваются и легко скользят
по границе раздела композита Al-УНТ.

В представленной авторами модели взаимодействия между атомами Al и углерода опреде-
ляются как несвязанные силы Ван-дер-Ваальса с помощью потенциала Морзе. Следовательно,
короткие УНТ не прикреплены к окружающим их атомам Al ни сильными химическими свя-
зями на границе раздела и не зафиксированы в пограничных слоях. Как предположено автора-
ми [Nasiri et al., 2020], единственная связь между Al и УНТ в этой модели — это слабые физи-
ческие взаимодействия, которые исчезнут при сдвиговом напряжении менее 20 МПа. Поэтому
короткие УНТ, какой бы длины они ни были, начинают скользить внутри матрицы и вытягивать-
ся, как только матрица разрывается, и в конечном итоге не оказывают армирующего эффекта на
матрицу Al.

Влияние объемной доли УНТ на механические свойства

В работе [Yan, Lei, Liu, 2018] показаны влияние объемной доли УНТ на механические
свойства, поведение напряжения и деформации композитами с медной матрицей, армированных
одностенных УНТ. По сравнению с чистой медью модуль Юнга и предел текучести ОУНТ/Cu
(8,6 об. % ОСУНТ) увеличиваются на 33,92 % (с 163,39 до 218,81 ГПа) и 20,68 % (с 8,77
до 10,58 ГПа) соответственно. Даже при небольшом количестве (0,075 об. %) ОУНТ для компо-
зита ОУНТ/Cu механические свойства можно значительно улучшить (∼ 10–30 %).

Авторы работы [Pal et al., 2020] исследовали влияние объемной доли на композиты
ОУНТ/Al (0–0,4 об. %), и были получены аналогичные выводы. Модуль Юнга, а также пре-
дел текучести композитов ОУНТ/Al увеличиваются с увеличением объемной доли УНТ от 0
до 0,4 об. %. Для 9 об. % ОУНТ/Al модуль Юнга композита может быть увеличен на 77 % по
сравнению с чистым Al.

Для изучения композита Pt-УНТ авторами [Yankovaskaya et al., 2023] были созданы моде-
ли, приведенные на рис. 3.

Рис. 3. Фрагмент модели кристалла Pt, усиленного УНТ: а) четыре УНТ в модельном блоке; б) модель
с одной УНТ
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На рис. 4 приведены результаты исследования механических свойств композита Pt-УНТ,
где объемная доля УНТ варьировалась количеством углеродных нанотрубок. Механические свой-
ства изучались под растягивающей и сжимающей нагрузкой. В [Yankovaskaya et al., 2023] по-
лучили, что внедрение 7,05 % объемной доли УНТ приводит к увеличению модуля упругости
порядка 60 %.

Рис. 4. Механические свойства (модуль Юнга и предел прочности) композита Pt-CNT с различным коли-
чеством УНТ (1, 2 и 3): а) сжимающая нагрузка; б) растягивающая нагрузка при различных температурах

Объемная доля УНТ в композите может быть представлена не только различным количе-
ством одностенных УНТ, но и за счет увеличения количества трубчатых слоев. Согласно расче-
там, приведенным в [Yan, Lei, Liu, 2018], модуль Юнга и предел текучести ДУНТ/Cu на 33,99
и 71,55 % выше, чем ОСУНТ/Cu. Для TWCNT/Cu улучшение этих двух показателей производи-
тельности составляет 72,3 и 172,68 %. По мере увеличения количества слоев прочность и пло-
щадь внешней поверхности УНТ увеличиваются, УНТ в композите могут выдерживать большее
напряжение, передаваемое от металлической матрицы.

Влияние диаметра УНТ на механические свойства композита

Диаметр УНТ в металломатричных композитах, например Pt-УНТ, Ni3Al-УНТ, является
важным фактором, влияющим на механические свойства.

В работе [Choi, Yoon, Lee, 2016] авторами обнаружено, что модуль Юнга композитов,
армированных углеродными нанотрубками типа «кресло» с хиральными индексами (4,4), (6,6)
и (8,8), при растягивающей нагрузке увеличился на 31, 33 и 39 % соответственно по сравнению
с чистым алюминием.

В работе [Patel, Sharma, Tiwari, 2020] при исследовании модуля сдвига композита Al-УНТ
с различными диаметрами УНТ было обнаружено, что существует оптимальный диаметр для
модуля сдвига композитов. По приведенным данным, оптимальный диаметр составляет 8,14 Å.
Авторы считают, что, когда диаметр УНТ меньше приведенного значения, внедрение УНТ не
способствует выполнению армирования композита. Если диаметр больше, это снижает устойчи-
вость и приводит к нестабильности композита при деформации.
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В работе [Yankovaskaya et al., 2023] рассматривалось влияние диаметра УНТ на механи-
ческие свойства композита Pt-УНТ. В таблице 1 один приведен результат этих измерений при
сжимающей нагрузке.

Таблица 1. Результаты расчета механических свойств композита Pt-CNT при одноосном сжатии
[Yankovaskaya et al., 2023]

Диаметр УНТ (Å) T (К) Модуль Юнга (ГПа)
Прочностное
напряжение

(ГПа)

Деформация
разрушения

(%)

6,63

300 305,12 47,23 0,11
500 308,14 46,10 0,10
700 312,56 41,60 0,10
900 314,21 37,16 0,10
1100 309,57 29,67 0,09
1500 313,25 29,28 0,07

9,93

300 327,12 45,85 0,11
500 328,63 35,94 0,09
700 331,52 30,79 0,08
900 345,12 32,81 0,09
1100 350,12 28,29 0,08
1500 354,23 24,27 0,07

13,24

300 325,08 37,66 0,10
500 327,18 35,38 0,10
700 331,40 37,49 0,11
900 327,18 36,60 0,11
1100 325,52 36,30 0,11
1500 325,19 24,95 0,08

16,55

300 378,62 28,26 0,09
500 364,13 25,88 0,08
700 355,11 25,45 0,08
900 344,55 21,92 0,07
1100 331,02 20,48 0,07
1500 318,14 17,31 0,06

Авторами отмечено, что рост значений модуля Юнга в зависимости от температуры для
всех диаметров составляет 3,5–3,7 %. Получено, что максимальные значения модуля упругости
наблюдается при диаметре 9,93 Å, предел прочности композита Pt-УНТ с меньшим диаметром
нанотрубки на 23,6 % выше, чем у композита с УНТ большего диаметра.

Влияние пространственной ориентации УНТ на механические свойства
композита

При изготовлении композитов, в частности с металлической матрицей, УНТ располагают-
ся хаотично. Парк и др. [Park et al., 2018] обнаружили, что ориентация УНТ может, очевидно,
влиять на предел прочности по сравнению с ориентацией чистого Al, но незначительно влиять на
модуль Юнга. Для изучения влияния угла наклона улегродных нанотрубок рассмотрены молеку-
лярные имитационные модели композита УНТ-Al с различными углами наклона УНТ. Нагрузка
применена вдоль оси Z. Показано, что углеродные нанотрубки, расположенные параллельно на-
правлению нагрузки, имеют лучший эффект армирования.

На рис. 5 [Park et al., 2018] показаны кривые растяжения с разной степенью наклона УНТ
(0◦, 10◦, 20◦, 30◦ и 40◦).
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Рис. 5. Кривые измерения напряжения/деформации композита (6,6) УНТ-Al с различными углами накло-
на (θ) УНТ

В работе указывается, что с увеличением угла наклона УНТ предел прочности резко сни-
жается с 7,3 до 4,3 ГПа. Для наклонных УНТ прочность снижается из-за скольжения границ
раздела и сужения Al-матрицы. Однако в упругой области формы кривых растяжения до дефор-
мации 0,05 практически одинаковы, что соответствует тому же модулю Юнга 86 ГПа. Авторами
сделан вывод, что ориентация УНТ в наименьшей степени влияет на изменения модуля Юнга,
но существенно влияет на предел прочности.

5. Заключение

Из проведенного обзора исследований и разработок в области моделирования углеродных
нанотрубок (УНТ) и их композитов можно выделить несколько ключевых выводов.

Методы моделирования. В исследованиях были представлены различные методы модели-
рования, такие как молекулярно-структурная механика, метод конечных элементов и молеку-
лярно-динамический метод. Эти методы позволяют анализировать статические и динамические
свойства УНТ и их композитов, а также изучать тепловые свойства нанотрубок и композитов.

Применение в композитах. Углеродные нанотрубки нашли широкое применение в компо-
зитах, таких как полимерные материалы, цементные материалы и другие инженерные материа-
лы. Исследования показали, что добавление УНТ значительно улучшает механические и функ-
циональные свойства композитов, такие как усиление, улучшение электрических и тепловых
свойств.

Моделирование в различных отраслях. Моделирование композитов, армированных УНТ,
применяется в различных областях, включая авиацию, автомобилестроение, электронику, энер-
гетику и строительство. Это свидетельствует о широких перспективах применения УНТ и их
композитов в различных отраслях промышленности.

Вызовы и перспективы. Несмотря на перспективы применения УНТ и их композитов,
существуют вызовы, такие как разработка точных моделей взаимодействия между УНТ и мат-
рицей, увеличение производства УНТ и снижение их стоимости, а также разработка методов
выравнивания и равномерного распределения УНТ в матрице. Решение этих вызовов позволит
расширить область применения УНТ и их композитов.
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Таким образом, моделирование композитов, армированных углеродными нанотрубками,
представляет собой активно развивающуюся область исследований с широким спектром приме-
нения и перспективами для улучшения свойств инженерных материалов.

В данном обзоре рассмотрены механические характеристики композитов с металлической
матрицей, армированных УНТ. По сути, УНТ обладают превосходными химическими и физиче-
скими свойствами, которые делают их идеальными и перспективными армирующими элемента-
ми в металломатричных композитах. На основании существующих исследований было призна-
но, что на механические свойства композит-УНТ влияют взаимодействия между наноструктура-
ми и металлическими матрицами. Исследователи придумали различные методы распределения
и ориентации УНТ. На механические свойства композитов влияют несколько аспектов, таких как
объемная доля УНТ, диаметр, пространственное распределение и ориентация. Важной задачей
является поиск оптимального баланса между этими параметрами.
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