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Аннотация. В данной работе посредством атомистического моделирования методом молекулярной ди-
намики исследуются упругие свойства композита на основе Pt и УНТ, в случае внешнего интенсивного воз-
действия в ориентации кристалла <001> (одноосного сжатия) при четырех различных скоростях деформа-
ции. Результаты моделирования сравниваются с монокристаллом Pt. Модель представляла собой куб, со-
держащий более 5000 атома. Для формирования нанокомпозита Pt-УНТ в монокристаллическую металличе-
скую матрицу была помещена однослойная углеродная нанотрубка типа «зигзаг» с хиральными индексами 
(8,0), содержащая 320 атомов. Таким образом, объемная доля УНТ в композите Pt-УНТ составляет 5,8 %. 
Потенциалом взаимодействие всех частиц нанокомпозита являлся многочастичный потенциал, полученный 
модифицированным методом погруженного атома. Механические напряжения рассчитываются на основе 
вириального напряжения. Результаты молекулярно-динамического моделирования получены в настоящей 
работе с использованием пакета программ LAMMPS. В работе было установлено повышение модуля Юнга 
и снижение прочности на сжатие нанокомпозита Pt-УНТ по сравнению с чистой платиной. Предполагается, 
что модуль Юнга увеличился из-за высокой жесткости УНТ, а снижение прочности вероятно связано с уко-
рачиванием атомных связей на границе Pt и CNT. 
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Abstract. In this work, using atomistic modeling by the method of molecular dynamics, the authors reveal the 
elastic properties of a composite based on Pt and CNTs in the case of external action in the crystal orientation <001> 
(uniaxial observation) at four different strain rates. The simulation results are compared with a Pt single crystal. A 
cube containing over 5,000 atoms has been discovered. To form a Pt-CNT nanocomposite, a single-layer carbon 
nanotube of the “zigzag” type with chiral indices (8.0) containing 320 atoms was placed in a single-crystal metal 
matrix. Thus, the volume fraction of CNTs in the Pt-CNT composite is 5.8 %. The interaction potential of all parti-
cles of the nanocomposite was represented by a multipart potential obtained by a modified atom immersion method. 
Mechanical stresses are calculated from the virial stress. The results of molecular dynamics simulation in this work 
using the LAMMPS software package. In the work, an increased Young pressure and a decrease in the compressive 
density of the Pt-CNT nanocomposite compared to platinum were found. It is assumed that the Young's modulus in-
creases due to the high rigidity of CNTs; the decrease in rigidity is probably associated with the shortening of 
atomic bonds at the interface between Pt and CNT. 
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Введение 

Металлические композиты широко распро-
странены в промышленности, например, в ка-
честве сырья для различных типов конструкци-
онных элементов. Хорошая коррозионная стой-
кость, высокая теплопроводность, низкая плот-
ность и высокая жесткость – основные свойства 
этих материалов. Одними из наиболее перспек-
тивных материалов как функционального, так и 
конструкционного назначения являются компо-
зиты на основе металлической матрицы и низ-

коразмерных углеродных структур, например, 
углеродных нанотрубок (УНТ). Углеродные 
нанотрубки из-за их выдающейся прочности и 
жесткости [1] были признаны наиболее привле-
кательными армирующими элементами для ме-
таллических нанокомпозитов. 

Существуют фундаментальные проблемы 
при производстве металлических нанокомпози-
тов, армированных УНТ с необходимыми ме-
ханическими свойствами; это плохая дисперсия 
УНТ в металлических матрицах и относительно 
слабая адгезия на границе раздела металл-УНТ. 
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Чтобы справиться с этими проблемами, необ-
ходимы более обширные знания в атомистиче-
ском масштабе о характеристиках взаимодей-
ствия металл-УНТ и их влиянии на механиче-
ское поведение металлических нанокомпозитов 
в условиях рабочей нагрузки. 

В приведенных ниже работах рассматри-
ваются различные материалы в качестве метал-
лической матрицы для такого композита. В 
первую очередь это алюминиевые сплавы, на-
пример, в работах [2-4] были предприняты по-
пытки диспергировать УНТ в алюминиевой 
матрице с использованием жидкофазных или 
твердотельных методов. Так в [2] доказали, что 
модуль Юнга достигает максимума около 
103 ГПа при содержании УНТ 1,0%. Это значе-
ние на 41,3 % выше, чем у основного материа-
ла. Хорошая дисперсность УНТ сдерживает 
рост зерен Al при изготовлении композитов, 
вызывая упрочнение измельчения зерен. Ком-
позит Al–УНТ показал повышенную твердость 
по сравнению с образцами, не содержащими 
УНТ. Ли и др. в работе [5] использовали моде-
лирование ab initio, основанное на теории 
функционала плотности, для исследования 
взаимодействий между листом графена и слоем 
алюминия (111) в системах C-Al NC для раз-
личных конфигураций интерфейса. Они полу-
чили дисперсионные соотношения и распреде-
ления электронной плотности для различных 
интерфейсных регистров и пришли к выводу, 
что прочностью связи на границе раздела С-Al 
NC можно управлять, вводя сжимающую пло-
скостную деформацию и/или удаляя некоторые 
атомные ряды вдоль определенных кристалло-
графических структур в направлении слоя Al 
(111). Такие изменения улучшили межфазную 
прочность от слабого вторичного взаимодейст-
вия C-Al до частично ковалентных связей. 

В описанной работе [5] применялся метод 
атомистического моделирования для анализа 
свойств композита. С появлением суперкомпь-
ютеров и высокопроизводительных численных 
инструментов несколько вычислительных ме-
тодов были откалиброваны с использованием 
результатов экспериментальных испытаний и 
использованы для оценки механического пове-
дения нанокомпозитов. В наномасштабе рас-
пространенно использование двух основных 
методов: методы ab initio и моделирование мо-
лекулярной динамики (МД). 

Этой теме посвящено большое количество 
публикаций, которые акцентируются на ком-
пьютерном моделировании [6-13]. Благодаря 

использованию атомарного разрешения МД 
также используется при разработке и тестиро-
вании новых композитных наноструктур с 
улучшенной межфазной адгезией и/или дис-
персией нанонаполнителей. Например, исполь-
зуя МД, авторы [14] и [15] протестировали но-
вые конструкции матриц в нанокомпозитах 
графен-Al и графен-Ni соответственно. Чтобы 
улучшить передачу нагрузки в нано-
композитах графен-Cu, в работе [16] протести-
ровали покрытие никелем графенового нанона-
полнителя. В работе [17] использовался метод 
МД для проведения углубленного исследова-
ния морфологии взаимодействия между алю-
минием и графеном. Чтобы проверить влияние 
пористости на межфазную адгезию, исследова-
тели в работе [18] использовали графдиин в ка-
честве нанонаполнителя в нано-композитах Cu. 
Кроме того применение метода молекулярной 
динамике позволяет изучить динамику кри-
сталлической решетки при различных видах 
воздействия. В работах [19-21] рассматривают-
ся биметаллические системы и их свойства, в 
том числе нелинейные возбуждения в решетке, 
что также может иметь место в композитах ме-
талл-УНТ. 

В рассмотренных работах изучается пове-
дение композитов металл-УНТ преимущест-
венно при растяжении. Однако нанокомпозиты, 
используемые в устройствах и системах, могут 
подвергаться как растяжению, так и сжатию. 
Поведение композитов УНТ-металл для боль-
шинства металлов при сжатии изучено гораздо 
меньше, чем при растяжении. Кроме того, УНТ 
при сжатии могут быть чувствительны к короб-
лению и перегибу. В связи с этим в данной ра-
боте проведено исследование композита         
Pt-УНТ на сжатие. Выбор металлической мат-
рицы в виде платины обусловлен ее уникаль-
ными свойствами и перспективами применения 
в медицине и электронике. 

Методы 

При построении модели сначала формиро-
вался монокристалл Pt (структура созданного 
монокристалла Pt состояла из гранецентриро-
ванной кубической решетки с постоянной ре-
шетки а = 3,920 Å). Кристалл имеет форму куба 
с размерами ребра 43,1541 Å, количество ато-
мов составляет 5324, направление осей соот-
ветствовало следующим кристаллографиче-
ским индексам: x – <100>, y – <010>,                   
z – <001>. Далее для моделирования наноком-
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позита Pt-УНТ в монокристаллическую метал-
лическую призму, вдоль оси z «просверлена» 
цилиндрическое отверстие диаметром D = 8,4 Å 
и удалены все атомы металла внутри заданного 
цилиндрического пространства (см. рис.1). В 
это отверстие помещалась однослойная угле-
родная нанотрубка типа «zigzag» с хиральными 
индексами (8,0): длиной L = 43,15 Å, диаметром 
D = 5,2 Å и количеством N = 320 атомов. Таким 
образом объемная доля УНТ в композите       
Pt-УНТ составляет 5,8 %. Все построения 
структуры осуществлялись посредством про-
граммы Atomsk [22]. 

Моделирование деформирующей нагрузки 
проводилось методом молекулярной динамики 
(МД). Крупномасштабный атомно-

молекулярный массивно-параллельный симу-
лятор (LAMMPS) использовался для моделиро-
вания МД [23]. Он обладает всем необходимым 
для данной работы функционалом для модели-
рования и последующего анализа деформации 
нанокомпозита. Для описания взаимодействия 
Pt-Pt, С-С и Pt-УНТ был выбран MEAM потен-
циал. Межатомный потенциал системы Pt-УНТ 
в рассматриваемом композите был разработан 
на основе формализма второго модифициро-
ванного метода вложенного атома ближайшего 
соседа (2NN MEAM) [24]. Визуализация ре-
зультатов расчетов и их графическое представ-
ление для дальнейшего анализа осуществлялась 
с помощью OVITO [25]. 

 

Рис.1. Модель кристалла Pt, армированного УНТ для моделирования методом МД 

Fig.1. Model of a CNT-reinforced Pt crystal for modeling by the MD method 

Моделирование деформирующей нагрузки 
началось с первоначального анализа уравнове-
шивания в течении 1 нс с временным шагом 
1 фс и 20 000 временных шагов в ансамбле NPT 
с периодическими граничными условиями при 
температуре Т = 300 К и P = 0 Па, чтобы стаби-
лизировать систему Pt-УНТ перед запуском 
анализа пошагового смещения. Таким образом, 
внутренние остаточные напряжения были сня-
ты, а энергия упала до минимального значения. 

К композиту во время моделирования сжа-
тия прикладывалась нагрузка в направлении 
оси z со скоростью деформации 10-7–10-9 пс-1, 
что меньше, чем типичная скорость деформа-
ции, используемая в других аналогичных моде-
лях [26, 27]. Это производилось целенаправ-
ленно, чтобы прийти к компромиссу между 
скоростью и точностью счета. При моделиро-
вании одноосного сжатия композита использо-

вался канонический ансамбль NVT при темпе-
ратуре 300 K, временном шаге 0,5 фс при вы-
полнении 500000 временных шагов. 

Механические напряжения рассчитывают-
ся на основе вириального напряжения следую-
щим образом: 

1 1
( )

2
i i i ij ij

i i j

r m r f
 

 
     

  
 & &u u ,     (1) 

где Ω — общий объем; mi – масса атома i; 
ui – производная по времени, которая относится 
к вектору смещения атома i относительно ис-
ходного положения; rij – расстояние между век-
торами положения ri и rj атомов i и j соответст-
венно; fij – межатомная сила, действующая на 
атом i со стороны атома j [28]. Моделирование 
сжатия выполнялось до тех пор, пока деформа-
ция ε не достигала значения -0,35. 
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Результаты и обсуждения 

Ниже приведены результаты влияния ско-
рости деформации сжатия на основные харак-
теристики композита Pt-УНТ. Рассматривалось 
изменение энергии (E, эВ), напряжения (σ, ГПа) 
и модуля Юнга при деформации. Изменение 
потенциальной энергии в зависимости от де-
формации показано на рис.2. 

 

Рис.2. Изменение потенциальной энергии               
для чистой платины и Pt-УНТ при сжатии               

для различных скоростей 

Fig.2. Change in potential energy for pure platinum    
and Pt-CNT during compression for different speeds 

На рисунке выявлено возрастание потенци-
альной энергии в результате сжимающей на-
грузки. Видно, кривые для всех скоростей де-
формации имеют параболическую (квадратич-
ную) форму. При этом отметим, что скорость 
деформации не оказывает принципиального 
влияния на зависимость: кривые практически 
не различимы. Для сравнения приведена зави-
симость для чистой Pt при скорости 10-9 пс-1. 
Очевидно, композит обладает несколько боль-
шей энергией связи на атом, чем чистый ме-
талл. 

Кривая зависимости напряжения от дефор-
мации при различных скоростях при сжимаю-
щей нагрузки показана на рис.3. Мы видим, что 
начальная стадия напряжения возрастает прак-
тически линейно вплоть до 15 % независимо от 
скорости сжатия. На этом участке имеет смысл 
говорить о выполнении закона Гука и соответ-
ственно об упругой составляющей деформации. 
Далее при более высоких скоростях сжатия на-
блюдается снижение из-за возможного укора-
чивания атомных связей на границе металл-
УНТ. И те скачки, которые наблюдаются в ин-
тервале 0,15 ≤ ε ≤ 0,23, говорят о некоторых фа-
зовых изменениях в материале, при этом этот 
процесс влияет скорость деформации. С 

уменьшением ее скорости фазовый переход 
смещается в сторону больших деформаций. Де-
тальное изучение фазовых изменений будет 
предметом последующих работ в этом направ-
лении. 

 

Рис.3. Зависимость напряжения от деформации    
для скоростей (10-8, 10-7) пс-1 при сжимающей        

нагрузке 

Fig.3. Stress versus strain for velocities (10-8, 10-7) ps-1 
when compressed 

Модули Юнга для рассматриваемых случа-
ев скоростей деформации были рассчитаны с 
помощью регрессионного анализа. В таблице 1 
приведены результаты расчета Модуля Юнга 
при одноосном сжатии композита Pt-УНТ при 
различных скоростях деформации. 

Таблица 1. Модуль Юнга Pt-УНТ при различных 
скоростях деформации 

Table 1. Young's modulus of Pt-CNT at different strain 
rates 

Скорость 
деформации (пс-1) 

Модуль Юнга 
(В, ГПа) 

10-7 496,1 

10-8 494 

10-9 561,5 

10-10 480,3 

 
Получено, что при одноосном сжатии мо-

дуль Юнга увеличился с включением УНТ в 
кристалл платины, максимальное увеличение 
получено при скорости сжатия 10-9 пс-1. По 
сравнению с чистой платиной эластичность на-
нокомпозита Pt-УНТ уменьшилась за счет 
УНТ. 
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Заключение 

В данной работе МД-моделирование и по-
тенциал MЕАМ использовались для изучения 
механического поведения нанокомпозита       
Pt-УНТ и исследования влияния скорости де-
формации в случае одноосного сжатия. Резуль-
таты моделирования показали, что свойства ма-
териала зависят от скорости деформации: ис-
следовано влияние скорости сжатия на энергию 
связи, модуль Юнга и упругое напряжение. По-
лучен ряд результатов, свидетельствующих об 
увеличении модуля Юнга для композита        
Pt-УНТ в сравнении с чистой платиной при 
сжимающей нагрузке. Анализ влияния скоро-
сти деформации показал, что модуль упругости 
уменьшается при увеличении скорости дефор-
мации. 
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