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MODELE MECHANICZNE KOMPOZYTOW
Z UDZIALEM NANORUREK WEGLOWYCH

Kompozyty wzmacniane nanorurkami weglowymi stanowia nowa grupe materialéw, ktérych rozwoj zapoczatkowalo odkry-
cie nanorurek weglowych przez lijim¢ w 1991 r. W ostatnich latach obserwujemy gwaltowny rozwé6j badan tej
nowej odmiany alotropowej wegla oraz mozliwosci jego zastosowania w réznych dziedzinach zycia. Do niezwyklych wiasciwosci
nanorurek weglowych nalezy duza wytrzymalo§¢ i sztywno$¢ przy wymiarach rzedu nanometrow i malej gestosci.
Ze wzgledu na skale opisywanych struktur (nano) czesto nie wystarczaja juz klasyczne teorie stosowane w mechanice lub
mikromechanice, lecz wymagane jest korzystanie z metod fizyki ciala stalego lub mechaniki kwantowej. Celem pracy jest
dokonanie przegladu stosowanych modeli i koncepcji opisu wlasciwosci mechanicznych nanorurek i kompozytow z udzialem na-
norurek weglowych.

Stowa kluczowe: nanorurki weglowe, kompozyty wzmacniane nanorurkami weglowymi, modele mechaniczne

MECHANICAL MODELS OF CARBON NANOTUBES BASED COMPOSITES

The discovery of carbon nanotubes by Iijima in 1991 has started experimental and theoretical studies in this area. Many re-
searches have reported excellent mechanical properties of the nanotubes, i.e. high stiffness, high strength, low density and struc-
tural perfection. These exceptional properties of carbon nanotubes have opened wide field for using them in technological appli-
cations, e.g. as composites reinforcement. Usually the classical mechanical and micromechanical theories are not
sufficient to describe nanostructures with the required accuracy so that it is necessary to use either the classical molecular dy-
namics relations or the quantum mechanics approach. The aim of the present paper is to review the mechanical models
of carbon nanotubes (Tab. 3) and carbon nanotubes based composites (Tab. 4). Finally we compare these models by

calculation the value of Young modulus for two different volume fraction of nanostructures: 10 and 20% (Fig. 3).

Key words: carbon nanotubes, carbon nanotubes based composites, mechanical models

WPROWADZENIE

Obecnie w wielu dziedzinach zycia obserwujemy co-
raz szersze zastosowanie materialdow kompozytowych z
uwagi na lepsze od materiatow tradycyjnych wiasciwo-
$ci fizykochemiczne. Materialy kompozytowe, rozumia-
ne jako wytwor cztowieka bedacy polaczeniem dwoch
lub wigcej sktadnikow (faz) o réznych wihasciwosciach
fizykochemicznych, charakteryzuja si¢ odmiennymi
wiasciwosci od tworzacych go faz. Sktadniki tworzace
to: material wiazacy, zwany osnowa, oraz material po-
lepszajacy wiasciwo$ci mechaniczne osnowy, zwany
umocnieniem lub zbrojeniem. Osnowa petni rolg o$rodka
przenoszacego obciazenia pomigdzy poszczegolnymi
czastkami zbrojenia, wypelnia przestrzen pomigdzy
nimi, a ponadto zabezpiecza je przed szkodliwym wpty-
wem otoczenia. Zbrojenie ma za zadanie przenosi¢ ob-
cigzenia oraz zapewni¢ sztywno$¢ 1 wytrzymatosé kom-
pozytu. Standardowo wlasciwosci mechaniczne materia-
hu kompozytowego okreslone sa wytrzymato$cia umoc-
nienia, sztywnoscia osnowy oraz wytrzymatoScia pota-
czenia na granicy zbrojenie-
-osnowa. Wlasciwos$ci na granicy faz zalezne sa od sit
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tarcia, spojnosci oraz mozliwosci reakcji chemicznych
pomigdzy sktadnikami [2, 3]. Wiazanie na granicy faz
ma przede wszystkim za zadanie efektywne przekazy-
wanie obciazen z jednego sktadnika materiatu kompozy-
towego na drugi, aby zapobiec niekorzystnemu zjawisku
koncentracji naprezen. Dodatkowo wiasciwosci pota-
czenia na granicy faz nie powinny ulega¢ zmianom w
trakcie procesu eksploatacji konstrukcji. Materiaty kom-
pozytowe moga mie¢ osnowy metaliczne, ceramiczne
lub polimerowe oraz umocnienia dyspersyjne, widkniste
badz czastkami. Do cech wyrdzniajacych materiaty
kompozytowe z catej grupy materiatdéw konstrukcyjnych
naleza migdzy innymi:

o maly ci¢zar wlasciwy p powiazany rownoczesnie z
duza wiladciwa sztywno$cia (E/p) i wytrzymatoscia
(Rip),

e wysoka odporno$¢ materiatow kompozytowych
0 osnowie polimerowej lub ceramicznej na korozje,
niskie przewodnictwo cieplne,
odporno$¢ materiatow kompozytowych o osnowie
ceramicznej na dziatanie wysokich temperatur,
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e dobra odporno$¢ na pekanie i lokalne uszkodzenia
materialow kompozytowych o osnowie polimerowe;.
Wspomniane powyzej elementy sa nader istotne

w problemach zwiazanych z wytwarzaniem i eksploata-

cja materialow kompozytowych nowej generacji, tzn.

nanokompozytéw. W tym aspekcie wazne jest dokony-
wanie wlasciwych podziatow 1 klasyfikacji rodzajow
materiatlow kompozytowych, wprowadzajac ogdlnie

akceptowalne kryteria. W tabeli 1 przedstawiono jeden z

podziatéw sztucznych materiatéw kompozytowych,

wprowadzajac jako kryterium wielko$¢ umocnienia.

TABELA 1. Podzial materialéw kompozytowych
TABLE 1. Classification of the composites materials

) Materiaty kompozytowe
Opis -
nanokompozyt | mikrokompozyt | makrokompozyt
Wymiar 10°m 10°m 10°m
umocnienia
Udzial 1+20% 5+70% 30+60%
wagowy
sondy chemi- stopy metali- galwanizowana
czne i genety- czne, termo- stal, wzmacniane
czne, sensory, plasty utwar- struktury beto-
Przyktady superwytrzyma- | dzane, wzma- nowe, wirniki
zastosowan | te materiaty cnianie termo- helikopterow,
plastow i duro- narty, opony, ta-
plastow, ma- $my przenosni-
teriaty spickane | kowe

Wiele prac [4-8] dowodzi, iz wlasciwosci materia-
tow kompozytowych wzrastaja, gdy wzrasta wspotczyn-
nik ksztattu umocnienia oraz gdy maleje jego wymiar
poprzeczny. Wowcezas rosnie sita oddziatywan miedzy
osnowa a umocnieniem. Powyzszy fakt spowodowat
poszukiwanie napetniaczy o strukturze w skali nanome-
trow 1 rozpoczecie prac badawczych nad nowa generacja
kompozytéw - nanokompozytami. W tabeli 2 zaprezen-
towano podziatl nanokompozytow ze wzgledu na ksztatt
umocnienia. Najczesciej spotykane osnowy nanokompo-
zytow to materialy polimerowe.

TABELA 2. Ksztalty umocnienia nanokompozytéw
TABLE 2. Forms of the nanocomposites reinforcement

Umocnienie
Ksztalt Materiat
nanoruki weglowe, borowe, borowo-azotowe
nanodruty (nanowtokna) weglowe
nanoptytki krzemiany
nanoczastki talk, kreda
nanopianki wtracenia gazowe
NANORURKI WEGLOWE

Odkrycie dokonane w 1985 r. przez Croto, Smaleya i
Curla [9] nowej odmiany alotropowej wegla o wielkosci
nanometrow nazwanej fulerenem lub ,,weglowa pilecz-

ka” spowodowato lawinowy rozwoj badan w tej dzie-
dzinie fizykochemii ciata statego. Fulereny roznia sig
ulozeniem atomow wegla w sieci krystalicznej od zna-
nego juz diamentu i grafitu, a ich czasteczki zbudowane
sa z duzej liczby atomoéw wegla poczawszy od szesé-
dziesigciu (Cgp, Cyo itd.) o unikatowej strukturze prze-
strzennej. Kolejnym postgpem w nauce byto odkrycie
przez lijim¢ w 1991 r. nanorurek weglowych,
a nastgpnie nanokrystalitow wegla o strukturze cebul-
kowej oraz nanokapsulek weglowych. Nanorurki, jako
nowa forma nanostrukturalnego wegla, moga wystgpo-
wac¢ w formie jednosciennej lub wielosciennej o $rednicy
nawet ponizej 1 nm, a o dtugosci wiele rzedow wigkszej
od $rednicy. Nanorurki powstaja z pasma struktury siatki
grafitu wycigtego na ukos i zwinigtego w rulon bez
szwu. Tak utworzone struktury moga rézni¢ si¢ konfigu-
racja szesciokatnych pier§cieni weglowych wzgledem
osi nanorurki, tzw. skretnodcia (ang. chirality). Geome-
tria nanorurki okre$lona jest przez wektor chiralnosci Cy

(rys. 1)
Cp=na; +may (D

gdzie a; 1 &, sa wektorami jednostkowymi w dwuwymia-
rowej siatce szeSciokatnej, a m i1 N oznaczaja liczby
naturalne, podajace wspotrzedne sze$ciokata na plasz-
czyznie grafitowej i oznaczaja sposob ,,zwinigcia”
plaszczyzny w nanorurkg. Rozroznia si¢ trzy podsta-
wowe grupy nanorurek jedno$ciennych w zalezno$ci od
kata chiralno$ci 8 (ang. chiral angle):
- o konfiguracji armchair (ang. armchair), 8 = 30°, m =n,
- o konfiguracji zygzakowej (ang. zig-zag), & = 0°, m
lubn=0,
- o konfiguracji chiralnej (ang. chiral), 0° <6 < 30°,
m = n,rys. 1.

Rys. 1. Parametry geometryczne siatki heksagonalnej wegla [10]

Fig. 1. Geometric parameters of the hexagonal carbon lattice

Analiza teoretyczna poparta badaniami eksperymen-
talnymi wskazuje na mozliwo$¢ istnienia nanorurek
o roznej wielkosci 1 skretnosci, ktorych zakonczenia sa
odpowiednimi ,,czaszami” fulerenowymi. Do zamknig-
cia nanorurki wystarczaja pigciokatne pierScienie weg-
lowe. Duze zainteresowanie nanorurkami jest zwiazane
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z ich wyjatkowymi wlasciwo$ciami mechanicznymi,

chemicznymi, elektrycznymi, magnetycznymi i optycz-

nymi, ktorych nie posiada zaden z innych znanych mate-
riatow konstrukcyjnych. Nanorurki weglowe sa materia-
tem o bardzo matych rozmiarach (rzad nm), matej ggsto-

Sci (ok. 0,8 g/em’), duzej smuklosci, a przy tym posiada-

ja duza sztywnos¢ (E ok. 1,1 TPa), duza wytrzymatos¢

na rozciaganie (R od 45 do 100 GPa), najwyzsza odpor-
no$¢ na zginanie, wysoka odporno$¢ termiczna (do
2800°C w prozni i do 750°C w powietrzu), wspaniate
wilasciwosci elektryczne (moga by¢ potprzewodnikiem,
jak 1 wykazywac¢ bardzo dobra przewodno$¢ elektryczna

w zalezno$ci od konfiguracji atomoéw wegla w siatce

krystalicznej) [11-15].

Autoréw ponizszego opracowania interesuje zasto-
sowanie nanorurek weglowych jako materiatu umacnia-
jacego, a za cel pracy postawiono sobie:

e przeglad modeli opisujacych wlasciwosci nanorurek
weglowych oraz modeli mechanicznych stosowanych
do opisu wihasciwosci mechanicznych kompozytow
wzmacnianych nanorurkami weglowymi,

e oceng przydatno$ci poszczegdlnych modeli do osza-
cowania wlasciwosci mechanicznych nanorurek oraz
kompozytéw z udziatem nanorurek weglowych.

MODELE MECHANICZNE NANORUREK
WEGLOWYCH

Do opisu zachowania struktur weglowych w skali
nano nie wystarczaja juz klasyczne teorie stosowane
w mechanice lub mikromechanice. Konieczne jest wy-
korzystanie bardziej ogolnych zasad fizyki ciata statego
1 rozpoczecie budowy modelu opisu nanostruktur weg-
lowych, a nast¢pnie nanokompozytéw od rozwazania
potencjatéw oddziatywan migdzyatomowych. W przy-
padku nanostruktur weglowych stosuje si¢ rézne kon-
cepcje, ktore przede wszystkim maja umozliwi¢ okres-
lenie na drodze eksperymentalnej statych materialowych
wystepujacych w modelu. W tabeli 3 zestawiono modele
stosowane do opisu wiasciwosci mechanicznych nanoru-
rek weglowych.

TABELA 3. Przyklady modeli mechanicznych nanorurek
weglowych

TABLE 3. Examples of the carbon nanotubes mechanical mod-

els

Modele nanorurek weglowych
Rodzaj

Model

o potencjat Tersoffa-Brennera
.o e potencjat Keatinga

fizyk fa stat .
ZyKt ciata stafego e potencjat Lennarda-Jonesa

e bariery potencjatu

e belka
o siatka

mechaniki continuum .
e cylinder

e powloka

o aproksymacja

mechaniki kwantowe;j o gestosé energii

o silne wiazania atomowe

Modele fizyki ciata statego

Do opisu oddzialywan pomigdzy atomami wegla
w strukturze nanorurki najczesciej wykorzystuje si¢
model oparty na potencjale Tersoffa-Brennera [10].
Model ten bazuje na rownowadze sit mi¢dzyatomowych,
ktore sa obliczane z energii potencjalnej dwoch atomow,
a nastgpnie wzdhuz N-atomoéw danego uktadu. Ostatecz-
nie wyliczane sa stale materialowe wystgpujace w mode-
lu. Kolejny model zastosowany przez Overneya i wspot-
pr. [16] wykorzystuje potencjal Keatinga, ktory
uwzglednia dwa rodzaje deformacji atomow wegla, tj.
rozciaganie sasiednich dwoch atoméw i zginanie opisy-
wane oddziatywaniem trzech sasiednich atomow. Stosu-
jac potencjat Keatinga, mozna wyznaczy¢ teoretycznie
dla okreslonej nanostruktury wegla (w sensie geometrii i
liczby atomow) czgstotliwos¢ drgan wiasnych, a nastep-
nie, wykorzystujac stosowane w mechanice metody
obliczenia statych mechanicznych na podstawie widma
czestotliwosel drgan wiasnych, okresli¢ war- tosci modu-
6w Younga na zginanie. Zhou i wspotpr. [17] oszaco-
wali energi¢ odksztatcenia i modut Younga, bazujac na
teorii barier potencjatu (ang. electronic band theory).
Uwzgledniajac wszystkie zajgte wiazania elektronowe,
obliczyli oni catkowita energi¢ uktadu, a nastgpnie po-
dzielili ja na energig ,,zwinigcia”, rozciagania i zginania.
Ostatecznie potaczyli te trzy warto$ci
z oszacowaniem bazujacym na kontynualnej teorii spre-
zystos$ci, otrzymujac w ten sposéb modut Younga. Waz-
nym aspektem przy modelowaniu nanorurek weglowych
sa reakcje migdzyatomowe. Do okreslenia tych reakcji
stosuje si¢ potencjat Lennarda-Jonesa [18, 19], bazujacy
na odlegtos$ciach migdzyatomowych, dlugosciach wiazan
oraz $rednicach zderzen. Zastosowanie tego potencjatu
daje duze wartoSci energii wiazan atomowych, a stosuje
si¢ go przewaznie, gdy odleglto$ci migdzyatomowe sa
wiegksze od 3,4 A.

Modele mechaniki continuum

Govindjee 1 Sackman [5] jako pierwsi zastosowali
metody mechaniki continuum do oszacowania wasciwo-
$ci mechanicznych nanorurek weglowych. Pokazali, iz w
celu uzyskania poprawnych wynikow w skali nano nale-
zy ostroznie stosowa¢ zasady mechaniki continuum,
poniewaz wlasciwosci materiatu zaleza silnie od jego
wymiarow, podczas gdy continuum materiatowe z zato-
zenie uwzglednia przekroj poprzeczny. W modelu bel-
kowym (ang. beam model) [5, 16] nanorurka traktowana
jest jak continuum materialne i okreslana jest jej sztyw-
no$¢ na zginanie. Model belkowy stosowany jest do
opisu matych deformacji nanorurek weglowych. Daje on
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dobre wyniki w przypadku matych promieni nanorurki,
natomiast nawet dla niewielkich odksztalcen dtugich i
cienkich rurek wnioski moga by¢ biedne [8]. W celu
okreslenia statych sprezysto$ci dla nanorurek oraz ich
zaleznosci  od cech  struktury (tj. rozmiaru
i chiralnoéci) porownano wlasciwosci nanorurek z wias-
ciwosciami diamentu i grafitu. Lu [20] zaadaptowat
model siatkowy warstwy grafitowej (ang. lattice model).
Model stosowany byt z powodzeniem do oszacowania
wlasciwosci sprezystych grafitu. Reakcje migdzyatomo-
we W pojedynczej warstwie wegla sa aproksymowane do
sumy par potencjatdw migdzy atomami. Lokalna struktu-
ra warstwy nanorurki jest konstruowana z odwzorowa-
nia wiernokatnego grafitowej warstwy na cylindrycznej
powierzchni. Lu wnioskuje, ze wlasciwosci elastyczne
nanorurek sa takie same dla wszystkich nanorurek o
promieniu wigkszym od 1 nm. Pipes
i wspolpr. [21] upraszczaja podejscie do oszacowania
modutu Younga jedno$ciennej nanorurki, bazujac na
sztywno$ci warstwy grafitowej tworzacej nanorurke.
Yacobson i wspotpr. [22] badali niestateczno$¢ nanoru-
rek weglowych poza zakresem sprezystym przy uzyciu
modelu powtokowego (ang. shell model), aby wyjasni¢
deformacje nanorurek. Symulacje numeryczne wykazaly,
ze nanorurki maja bardzo wysoka energi¢ odksztalcenia,
wytrzymuja olbrzymie naprgzenia bez zadnych oznak
kruchosci, uplastyczniania czy atomowego przegrupo-
wania, a zwigkszenie obciazenia powoduje przeskok
siatki weglowej w nowe, odwracalne potozenie - bifur-
kacja. Kazda zmiana ksztattu nanorurki zwiazana jest z
naglym obnizeniem energii uktadu i osobliwoscia na
wykresie naprezenie-odksztatcenie.

Modele mechaniki kwantowej

Modele nanorurek weglowych wykorzystujace me-
chanik¢ kwantowa, ogoélnie mowiac, daja bardziej do-
ktadne wyniki niz modele fizyczne ciata stalego, ale
wymagaja skomplikowanych obliczen zmierzajacych do
dokladnego rozwiazania rownania Schrodingera. Sciste
rozwigzanie mozliwe jest jedynie dla ograniczonej licz-
by problemow i czgsto wymaga wielu przyblizen i zato-
zen. Model aproksymacyjny zaktada, ze elektrony sa
W niezmiennym stanie pochodzacym z ich $rednich po-
zycji, ktora w rzeczywistoéci zmienia si¢ bardzo szybko,
poréwnywanym do ruchu jadra. Gdy jadro jest nieru-
chome, ruch elektrondow moze by¢ rozpatrywany od-
dzielnie. W aproksymacji Hartree-Focka okreslenie
stanu podstawowego uzyskuje si¢ przez zastosowanie
zmiennej czastki ze znormalizowanym zbiorem funkcji
falowych. Rozwiazanie rownania polega na minimaliza-
cji oczekiwanej wartosci hamiltonianu H. Hamiltonian
sktada si¢ tutaj z energii kinetycznej jednego elektronu i
potencjatu kulombowskiego jadra oraz z oddziatywan
kulombowskich dwoch elektronéw. Metoda aproksyma-
cyjna  daje  dobre rezultaty dla  ukladow

o odleglo$ciach migdzyatomowych nie wigkszych niz 3,3
A (tzn. mniejszych od promieni nanorurek). Model ge-
stoSci energii zostat zaproponowany w pracy Hohenber-
ga 1 wspolpr. [23]. Podstawowy stan energetyczny ukta-
du jest funkcja gestosci elektronowej, a w wielu przy-
padkach potencjat elektronowy, spowodowany przez
pole zewngtrzne, pochodzi od jadra. Procedurg wylicze-
nia stanu energetycznego uktadu powiazana ze stanem
podstawowym pokazali roéwniez Kohn i wspotpr. [24].
Nazwali ja aproksymacja lokalnej gestosci (ang. local-
density approximation LDA), poniewaz model gestosci
energii z zalozenia koresponduje z jednorodnym gazem
elektronowym. Powyzsze zalozenie moze by¢ wadliwe,
ale jedynie przy lokalnej niejednorodnosci spowodowa-
nej obecnos$cia jadra. Celem tej metody jest otrzymanie
stanu podstawowego przez mozliwo$¢ uwzglednienia
zmian potozenia czastki (elektronu) poprzez wprowa-
dzenie odpowiedniej postaci funkcji falowej stanowiacej
rozwigzanie rownania Schrodingera. Prowadzi do tzw.
jednoelektronowego réwnania Schrodingera. Teoria
$cistych wigzan elektronowych (ang. tight-binding met-
hod) zostata zapoczatkowana przez Slatera i wspotpr.
[25]. Zaleta tej metody jest mozliwos¢ uchwycenia duzo
wigkszego zakresu niz wyzej omawiane metody przy
roéwnoczesnym utrzymaniu wigkszych doktadnosci niz w
metodach fizyki ciala statego. W metodzie $cistych wia-
zan liniowa kombinacja orbitali atomowych przyjeta jest
jako funkcja falowa. Catkowita energia elektronu moze
by¢ wyliczona
z hamiltonianu. Sily migdzyatomowe sa wyliczane
wprost, bazujac na twierdzeniu Hellmanna-Feynmana,
a reszta procedury obejmuje klasyczna dynamikg mole-
kularng. Calkowita energia uktadu jest suma reakcji
migdzyatomowych oraz suma energii obsadzonych orbi-
tali. Problem polega na parametryzacji granic stosowal-
nosci hamiltonianu czy tez transformacji z jednego ukta-
du do drugiego, np. kiedy jeden atom przeskakuje ze
struktury diamentu do struktury grafitu, to natura sasia-
dow ulega zmianie.

MODELE MECHANICZNE KOMPOZYTOW
Z UDZIALEM NANORUREK WEGLOWYCH

Prowadzone obecnie prace badawcze w dziedzinie
nanokompozytow weglowych zmierzaja do opracowania
tanich technologii wytwarzania nanorurek weglowych,
ale takze do eksperymentalnego i teoretycznego okresle-
nia ich wlasciwosci fizykochemicznych. W tym rozdzia-
le przedstawimy trzy modele opisujace wihasciwosci
nanokompozytow weglowych: model fizyczny oddzia-
tywan atomowych, model stosujacy metody mechaniki
continuum oraz model numeryczny (tab. 4).

TABELA 4. Przyklady modeli kompozytéw z udzialem
nanorurek weglowych
TABLE 4. Models of the carbon nanotubes based composites
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Modele nanokompozytow

Uwagi

modele fizyczne wykorzystujace
teorie potencjatu

silny wplyw promienia nanorurki
na warto$¢ modutu Younga

modele stosujace opisy mechaniki
continuum

nie uwzgledniaja nieciaglosci
struktury wewnatrz nanorurki

modele numeryczne

nie uwzgledniaja oddziatywan na

granicy faz

Modele fizyczne wykorzystujace teorie potencjatu
bazuja na oddzialywaniach migdzyatomowych w siatce
heksagonalnej nanorurki oraz na jej geometrii. Podejscie
to stosuje relacje oddzialywan wyrazone poprzez poten-
cjal Tersoffa-Brennera. Punktem wyjscia do rozwazan
jest definicja komorki elementarnej, tzn. nanorurki z
otaczajaca ja warstwa zywicy i traktowanie ich jako ciat
jednorodnych - continuum materialne. Promien nanorur-
ki weglowej R, definiuje si¢ jako funkcje¢ dlugosci wia-
zania atomow wegla b oraz parametrow siatki (m,n) -
rys. 1:

R, =v/3(b/27)A [nm], A=vVm>+n’+mn (2

W celu zdefiniowania efektywnych wtasciwosci me-
chanicznych komorki elementarnej wprowadzany jest
efektywny promien Rpe

Ree =3(b/27)4+v/2 [nm] (3)

gdzie v rowne jest dlugosci wigzan Van der Waalsa. Dla
tak zdefiniowanej komorki wprowadzane sa efektywne
warto$ci modutow Younga. Modut Younga, w kierunku
osi nanorurki jednowarstwowej, okreslany jest z
zaleznosci

E= A/ R, + B [GPa] 4)
A=429,6 GPa/nm, B=28,42 GPa

Natomiast modut Younga E, wyznaczony z poréwnania
powierzchni zajmowanej przez nanorurke i kompozyt
ma postac

E, =E(R,/Rne)> = (AR, + BR?)/RZ [GPa]  (5)

W wielu badaniach eksperymentalnych modut
Younga wyznaczany jest metoda zginania lub poprzez
okreslenie czgstotliwosci rezonansowych. Prowadzi to
oczywiscie do rozbiezno$ci z warto$cia modutu Younga
wyznaczona w probie rozciagania. Z uwagi na to wpro-
wadzono nastepujaca zaleznosc:

Enﬂex/En =1+[(Rpe _V)/Rne]2 (6)

Mozna powiedzie¢, ze im wigksze promienie nanoru-
rek weglowych, tym wigksze roznice pomigdzy warto-
$ciami otrzymywanych modutow Y ounga.

Modele stosujace opisy mechaniki continuum sa bar-
dziej zblizone do fenomenologicznego podejscia inzy-

nierskiego poprzez zastosowanie prawa mieszanin sto-
warzyszonego z modelem Coxa. Model Coxa opisuje
rozktad naprezen wzdhuz rozciaganych wtokien krotkich
zatopionych w osnowie. Wystepuje tutaj oczywiste po-
dobienstwo pomigdzy umocnieniem materiatu kompozy-
towego wioknami krétkimi i nanorurkami. W modelu
Johnsona i Birta [18] modut Younga w kierunku nanoru-
rek wyraza si¢ wzorem

E = E,V,[1 - 2tanh(AL/2)/ AL}]+ (1-V,)E, [GPa]
©

B=yH/mE 2, H=24G,/In(l/ \N,)

gdzie V, oznacza udzial objgtosciowy nanorurek, I,
$redni promien nanorurek, L ich $rednig dtugosé, Ey, E,,
G, moduly Younga nanorurek, osnowy 1 modut
Kirchhoffa osnowy. Relacja powyzsza wymaga jedynie
informacji o podstawowych parametrach materiatowych
zastosowanych nanorurek oraz zywic i moze by¢ tatwo
stosowana we wszystkich obliczeniach inzynierskich.

ZYozono$¢ proceséw fizycznych i form zniszczenia
struktur wykonywanych z nanokompozytéw wzmacnia-
nych nanorurkami weglowymi stwarza konieczno$é¢ ich
analizy numerycznej. Niestety wymaga to odmiennej
metodyki dyskretyzacji problemu szczegélnie ze wzgle-
du na koniecznos¢ potaczenia efektow brzegowych na
granicy struktury wystgpujacych w skali makro- i nano-
skali, czyli oddziatywan migdzyatomowych charakterys-
tycznych do opisu nanostruktury weglowej. Koncepcje
rozwigzania tego problemu zaproponowali Kwon
i Jung [10], postulujac podziat struktury na dwa podob-
szary (rys. 2). Pierwszy obejmuje caty obszar struktury,
na ktorej wykonujemy klasyczna dyskretyzacje MES
problemu, traktujac strukturg jako continuum materialne.
Drugi obszar jest obszarem oddziatywan migdzyatomo-
wych, np. dla okreslonej siatki heksagonalnej wystepuja-
cej w nanorurkach. Zagadnienie to mozna rozwigzac
numerycznie, przyjmujac okreslona posta¢ oddziatywan
migdzyatomowych, np. w formie potencjalu Tersoffa-
Brennera.
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Rys. 2. Dyskretyzacja MES struktury wykonanej z kompozytu wzmacnia-
nego nanorurkami weglowymi

Fig. 2. Coupling between the atomic and the finite element domains

Problem ten sprowadza si¢ numerycznie do algebraicz-
nego rozwiazania ukladu roéwnan nieliniowych. Po
numerycznym, niezaleznym rozwigzaniu powyzszych
problemow dokonujemy ich sprzgzenia w strefie nazwa-
nej obszarem posrednim. W obszarze tym wyznaczamy,
jak zaburzenia siatki podstawowej MES deformuja
polozenia atoméw wegla. Nastgpnie oceniamy wplyw
wielkosci sit reakcyjnych powstajacych
w wyniku deformacji atoméw na przemieszczenia pod-
stawowej siatki MES struktury. Iteracyjnie powtarzamy
powyzsze procedury obliczen az do osiagni¢cia wyma-
ganej dokladnos$ci rozwiazania problemu w obszarze
przejsciowym. Jest to na pewno podejscie zblizajace nas
do rzeczywistych efektow wystepujacych w nano-
strukturach materiatu kompozytowego, jednakze wada
jest brak uwzglednienia oddziatywan migdzyatomowych
na granicy faz umocnienie-osnowa.

POROWNANIE MODELI

W celu poréwnania modeli mechanicznych nano-
kompozytéw weglowych oszacowano warto$¢ modutu
Younga dla dwodch réznych udziatdéw objetosciowych
nanorurek weglowych w  kompozycie: 10 i 20%,
(rys. 3). W modelach przyjeto nanoruki weglowe
o $rednicach od 10 do 250 nm, o dhugosci 3000 nm zato-
pione w zywicy epoksydowe;.
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Rys. 3. Porownanie wartosci modutéw Younga

Fig. 3. Comparing of the Young modulus value

Widoczna jest analogiczna tendencja spadku wartos-
ci modutu Younga wraz ze wzrostem promieni nanoru-
rek weglowych. Uzyskana warto$¢ modutu Younga jest
nizsza od wartosci uzyskiwanych dla klasycznych
mikrokompozytow wtoknistych (E ok. 180 GPa). Tak
niska warto$¢ E dla nanokompozytéw spowodowana jest
wieloma czynnikami, z ktérych najwazniejsze to nie-
rownomierne rozprowadzenie nanorurek w osnowie
polimerowej, niekorzystne warunki powstajace podczas
deformacji materialu wzmacniajacego, ktory w rzeczy-
wistosci jest siatkowa struktura tréjwymiarowa. Moduty
Younga uzyskane z badan eksperymentalnych sa duzo
nizsze niz ich warto$ci wynikajace z modeli teoretycz-
nych. Réznice spowodowane sa wieloma zalozeniami
wprowadzonymi w modelach mechanicznych nanostruk-
tur weglowych, a niskie wartoéci modutu Younga uzy-
skane eksperymentalnie prawdopodobnie sa wynikiem
niewystarczajacego przekazywania obciazenia
Z osnowy na umocnienie, czyli staba jakoScia fazy po-
$redniej.

ZAKONCZENIE

Pomimo licznych prac badawczych w tej dziedzinie
dziatania naukowe zmierzajace do opracowania modeli
mechanicznych nanorurek weglowych 1 wytwarzaniu
z nich kompozytow znajduja si¢ jeszcze w fazie wstep-
nej. Swiadczy o tym przede wszystkim mnogosé¢ koncep-
¢ji 1 teorii. Z drugiej strony obserwuje si¢ wyrazna po-
prawe prac eksperymentalnych tworzacych podstawe do
opracowan teoretycznych. Zardwno w dziedzinie badan
eksperymentalnych, jak i w analizie teoretycznej naste-
puje wyrazne odejscie od klasycznych podejs¢ stosowa-
nych w dziedzinie mechaniki continuum. Wywotane jest
to przede wszystkim skala problemu zblizonego do wy-
miaré6w oddziatywan atomowych, co stwarza istotne
problemy w zakresie mozliwo$ci tworzenia podstaw
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teoretycznych dla wielu zagadnien dotyczacych nano-
kompozytow. W obecnej fazie rozwoju kompozyty z
udziatem nanorurek weglowych nie moga skutecznie
konkurowa¢ ze znanymi juz kompozytami, gdyz osiagaja
gorsze wlasciwosci mechaniczne. Potencjalnie ta nowa
generacja materialow oferuje wiele mozliwosci, jednak
wymaga poprawy technologii wytwarzania materiatlow
umacnianych nanorurkami weglo- wymi, ktore same w
sobie posiadaja wlasciwos$ci mechaniczne nieosiagalne
przez inne materiaty wiokniste.
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