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В статье рассмотрен способ получения качественных характеристик 

взаимодействия компонентов нанокомпозиционного материала с помощью 
методов молекулярного моделирования. 

 
This article describes a way to obtain high-quality characteristics of the inter-

action of components of the nanocomposite material using methods of molecular 
modeling. 
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Одной из наиболее актуальных про-

блем синтеза новых композиционных ма-

териалов является создание компьютерно-

го инструмента, позволяющего прогнози-

ровать функциональные параметры объек-

та применительно к условиям его эксплуа-

тации. К наиболее перспективным в этом 

плане, с нашей точки зрения, представля-

ются нанокомпозиционные системы на во-

локнистой основе, приобретающие функ-

циональные особенности конструкционно-

го материала [1]. 
Одним из возможных путей решения 

задачи прогнозирования комплекса их 

свойств является применение методов мо-

лекулярного моделирования, в частности, 

молекулярной динамики, которые позво-

ляют исследовать структуры, обладающие 

сложной пространственной конфигураци-

ей и множеством параметров, определяю-

щих свойства исследуемой системы как 

конструкционного материала, в процессе 

ее синтеза. В настоящее время актуальна 

разработка алгоритмов, позволяющих ре-

шать обозначенные задачи применительно 

к широкому спектру свойств компонентов, 

образующих вновь синтезируемый компо-
зиционный материал [2]. 

Цель синтеза модели нанокомпозици-

онного материала заключается в необхо-

димости получения общего стандарта ал-

горитмизации процесса построения ком-

пьютерной модели межмолекулярного 

взаимодействия наполнителя и волокни-

стой матрицы с выявлением характера их 

взаимодействия. 
Методика определения количественных 

и качественных характеристик синтезируе-
мого композита включает в себя разработ-

ку компьютерной модели межмолекуляр-

ного взаимодействия, например, алюминия 

и целлюлозы. Что имеет место, например, 

при напылении раскаленных металличе-

ских частиц в высокодисперсном состоя-

нии на ткань и последующем их спекании. 

В результате на выходе получаем нано-

композит на волокнистой основе, облада-

ющий заданной отражающей способно-

стью применительно к тепловому и уль-

трафиолетовому излучению, покрытие, 

обеспечивающее защитные свойства в 

условиях высоких температур. 
Толщина слоя алюминия, взаимодей-

ствующего с волокном целлюлозы, в по-

ставленном нами компьютерном экспери-

менте, составила 4 атомарных уровня. Во-

локнистый материал – 6 цепочек целлюло-

зы, скрепленных водородными связями. В 

модели не учиывалось присутствие приме-

сей в материале и влажность воздуха. 

Подразумевалось, что взаимодействие 

компонентов происходило в вакууме. 

Наличие взаимодействия между компо-

нентами проверялось исходя из значений 

энергии как отдельных компонентов, так и 

нанокомпозита в целом. 
При межмолекулярном взаимодействии 

значение суммарной энергии связей нано-
композита должно значительно отличаться 

от значения суммы энергий отдельных его 

компонентов. В качестве фактора, влияю-

щего на силу взаимодействия компонен-

тов, выступала усредненная величина рас-

стояния между их микрочастицами, край-

ние значения которых показаны на рис.1 с 

расстояниями 3,5Å (а) и 50Å (б). 
В табл. 1 представлены численные зна-

чения энергии исследуемой системы в за-

висимости от расстояния между частица-

ми. 
 

Т а б л и ц а  1 
Энергия компонента, 

kcal/mol 
Обозначение 

Расстояние между компонентами 
50 А 3,5 А 

Алюминий Е1 - 753,16 - 753,16 
Целлюлоза Е2 423,308 423,308 
Нанокомпозит ЕЗ -334,14 -458,73 

 



№ 2 (350) ТЕХНОЛОГИЯ ТЕКСТИЛЬНОЙ ПРОМЫШЛЕННОСТИ 2014 150 

 
 

                                             а)                                                                                                 б) 
Рис. 1 

 
Таким образом, зная расстояния между 

компонентами, принимая во внимание осо-
бенности технологии нанесения адгезива 

на волокнистую матрицу – субстрат, мож-

но судить о потенциальной возможности 

их взаимодействия и получения устойчи-

вого соединения, характеризуемого его 

адгезионными параметрами. 
Количественной характеристикой адге-

зии является работа адгезии: Wa – работа, 

необходимая для обратимого изотермиче-

ского разделения двух приведенных в кон-

такт конденсированных фаз по площади 

единичного сечения [3]. Ее можно пред-

ставить в следующем виде: 
 

Wa = wN,                   (1) 
 

где w – средняя энергия единицы связи, 

обеспечивающей адгезию, N –  число связей, 

приходящихся на единицу площади контак-

та адгезива и субстрата. Число N определя-

ется площадью фактического контакта меж-

ду адгезивом и субстратом, которая зависит 

от свойств поверхностей адгезива и субстра-

та: энергетических характеристик поверхно-

стей контактирующих фаз, шероховатости 

поверхности субстрата, условий формиро-

вания адгезионного соединения, тепловых и 
механических свойств адгезива и субстрата, 

и пр. [3]. 
Для количественной оценки взаимо-

действия можно использовать потенциал 

межатомного взаимодействия Ленарда-
Джонса [4]: 

 
V(r) = 4ε[(ζ/r)12 - (ζ/r)6]=Vотт + Vпpит.    (2) 

Таким образом, из уравнения (2) следу-

ет, что сила взаимодействия между адгези-

вом и субстратом может быть определена 

как 
 

F = -[δV(r)/δr]θiθj = Fотт + Fприт,   (3) 
 
а качественное соединение компонентов 

обеспечивается при значении силы взаи-

модействия между ними близким к значе-

нию межатомного взаимодействия сла-

бейшего из компонентов. 
В результате сравнения этой величины 

с аналогичными значениями, определяе-

мыми применительно к чистым компонен-

там системы, можно судить о прочности и 

устойчивости соединения адгезива с суб-

стратом как одного из конечных результа-

тов прогнозирования физико-механичес-
ких параметров синтезируемого наноком-

позита применительно к технологическим 

условиям его получения. 
 

В Ы В О Д Ы 
 
Нами разработана молекулярная мо-

дель, дающая возможность визуализации 

взаимодействия компонентов нанокомпо-

зиционного материала на волокнистой ос-

нове. Дальнейшее ее развитие позволит 

получить общий стандарт алгоритмизации 

процесса построения компьютерной моде-

ли межмолекулярного взаимодействия 

наполнителя и волокнистой матрицы, вы-

явить характеристики взаимодействия и 

создать методику прогнозирования коли-
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чественных и качественных показателей 

вновь синтезируемого материала. 
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