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Аннотация. Композиционные материалы, состоящие из различных компонентов, объединенных физико-
химическими связями, привлекают все большее внимание в связи с растущими требованиями к материалам. 
Поиск новых углеродных материалов, которые могли бы стать составной часть композитов, в настоящее 
время представляет большой интерес. В данной работе методом молекулярной динамики исследована ус-
тойчивость и деформационное поведение нового композитного материала на основе ячеистой углеродной 
структуры, заполненной никелем. Ячеистая углеродная структура представяляет собой соты, стенки кото-
рых – это графеновые наноленты. В результате была создана атомистическая модель композита и исследо-
ваны его механические свойства при 0 K и 300 K. В частности, исследована устойчивость при сжатии и ана-
лиз прочности при растяжении. Показано как происходит перераспределение металла внутри ячеек графе-
новой матрицы: ГЦК решетка никеля трансформируется под действием графеновых стенок и атомы никеля 
укладываются слоями, повторяя «рисунок» графеновой матрицы. В процессе двухосного сжатия происходит 
дальнейшее изменение укладки атомов никеля внутри сотовых ячеек, что приводит к формированию слоев 
никеля параллельно стенкам ячеек. Одноосное растяжение проводилось для трех типов материала – чистого 
никеля, ячеистой структуры, заполненной никелем и композита после двухосного сжатия. Было показано, 
что прочность композита значительно возрастает по сравнению с чистым никелем, при этом прочность 
обеспечивается именно углеродной сеткой. Влияние температуры на прочность слабое, как и влияние ани-
зотропии структуры. Полученные результаты демонстрирую новый вид композитного материала, обладаю-
щего высокой прочность. 

Ключевые слова: графен, ячеистый графен, композиты, механические свойства, молекулярная динами-
ка. 

Благодарности: Работа Тувалева И.И. поддержана Российским Научным Фондом (грант № 20-72-10112-
П). Работа Мурзаева Р.Т. поддержана госзаданием молодежной лаборатории ИПСМ РАН. 
_____________________________________________________________________________________________ 
Для цитирования: Тувалев И.И., Мурзаев Р.Т. Устойчивость и деформационное поведение композита на 
основе ячеистой структуры: молекулярная динамика // Фундаментальные проблемы современного материа-
ловедения. 2024. Т. 21, № 2. С. 188–198. doi: 10.25712/ASTU.1811-1416.2024.02.006. 
_____________________________________________________________________________________________ 

Original article 

STABILITY AND DEFORMATION BEHAVIOR OF CELLULAR 
GRAPHENE COMPOSITE: MOLECULAR DYNAMICS 

Ilyas I. Tuvalev1†, Ramil T. Murzaev2 

1 Ufa State Petroleum Technological University, Pervomaiskaya Str., 14, Ufa, 450000, Russia 
1, 2 Institute for Metals Superplasticity Problems of Russian Academy of Sciences, Khalturina Str., 39, Ufa, 450001, Russia 
1 illumnus102@gmail.com†, https://orcid.org/0000-0002-9341-4178 
2 murzaevrt@gmail.com, https://orcid.org/0000-0002-2691-7031 



Устойчивость и деформационное поведение композита на основе ячеистой 

структуры: молекулярная динамика 

 

BPMS. 2024; 21(2): 188–198 

189 

Abstract. Composite materials, consisting of different components сombined together by physical and chemical 
bonds, are attracting increasing attention due to the growing demands on new functional materials. The search for 
new carbon materials that could become components of composite materials is currently of great interest. In this 
work, the stability and deformation behavior of a new composite material based on a nickel-filled cellular carbon 
structure have been studied using the molecular dynamics method. Cellular carbon structure is a honeycomb aerogel 
combined of graphene nanoribbons. As a result, an atomistic model of the composite has been constructed and its 
mechanical properties have been studied at 0 K and 300 K. In particular, compressive stability and tensile strength 
analysis have been studied. It is shown how the redistribution of the metal occurs inside the cells of the graphene 
matrix: the fcc lattice of nickel is transformed under the attraction of the graphene walls and the nickel atoms are 
stacked in layers, repeating the «pattern» of the graphene matrix. During the process of biaxial compression, a fur-
ther change in the arrangement of nickel atoms inside the honeycomb cells occurs, leading to the formation of nickel 
layers parallel to the cell walls. Uniaxial tensile tests have been performed on three types of materials: pure nickel, a 
nickel-filled cellular structure, and a composite after biaxial compression. It has been shown that the strength of the 
composite increases significantly compared to pure nickel, and the strength is provided by the carbon network. The 
effect of temperature on the strength is weak, as is the influence of structure anisotropy. The results obtained dem-
onstrate a new type of composite material with high strength. 
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Введение 

Недавние достижения в области композит-
ных материалов произвели революцию в их 
применении в различных отраслях промыш-
ленности. Композиты позволяют сочетать 
свойства разнородных материалов для дости-
жения превосходных характеристик и при этом 
обладают уникальными свойствами, недости-
жимыми для однокомпонентных материалов. 

Одним из перспективных направлений ис-
следований в последние годы стали композиты 
на основе металла и графена, которые демонст-
рируют высокую прочность, коррозионностой-
кость, и др. [1-2]. Графен даже в небольших 
концентрациях (0,1 %), в качестве компонента в 
композиционном материале способен сущест-
венно улучшить физико-механические свойства 
однокомпонентного исходного материала [3]. 

По данным [4] значительное улучшение 
механических свойств графенового композита 
было достигнуто даже при низком содержании 
графена. Улучшение прочности на разрыв на 
150 % и увеличение модуля Юнга почти в 10 
раз были достигнуты при добавлении 1,8 об. % 
графена. Работа [5] показывает систематиче-
ские тенденции в изменении механической же-
сткости композита в зависимости от концен-
трации наполнителя, его размера и формы, а 
также прочности взаимодействия между мат-
рицей и наполнителем. Результаты показывают 
слабую зависимость увеличения жесткости 

структуры при добавлении фуллеренов разного 
размера, но существенную зависимость жест-
кости от размера графена. Это свидетельствует 
о потенциале применения графена для создания 
композитов с улучшенными механическими 
характеристиками. Более подробное обсужде-
ние возможностей применения графена для уп-
рочнения композитов было рассмотрено в ра-
боте [6]. 

Графен сам по себе является одним из са-
мых прочных из когда-либо созданных челове-
ком материалов [7-8], при этом он обладает 
уникальной способностью к изгибу и растяже-
нию без потери устойчивости. Однако его при-
менение ограничено проблемами, такими как 
высокая стоимость синтеза и отсутствие эф-
фективных методов массового производства. 
Очень большое значение имеет появление де-
фектов в графене, наличие которых приводит к 
уменьшению его прочности [9]. При этом ис-
пользование графена в композитах имеет несо-
мненное преимущество: его использование в 
составе композита не требует фиксации дву-
мерной геометрии. Более того, на основе гра-
фена могут быть разработаны новые двумерные 
материалы. 

В 2016 впервые были получены новые уг-
леродные сотовые структуры. В данных рабо-
тах сообщают об исключительно устойчивом 
аллотропе углерода, который представляет со-
бой графеновые соты, полученного осаждением 
сублимированого в ваккуме графита [10]. Дан-
ные аллотропные структуры получены на осно-



И.И. Тувалев, Р.Т. Мурзаев 

 

Фунд. пробл. совр. материаловед. 2024. Т. 21. № 2. С. 188–198 

190 

ве данных низкотемпературной электроногра-
фии и электронной микроскопии. Эти структу-
ры могут быть как периодическими, так и слу-
чайными и строятся из sp

2-связанных атомов 
углерода. Подобные структуры можно рас-
сматривать как трехмерный графен. Они де-
монстрируют хорошее поглощение различных 
газов, недостижимые в других формах углеро-
да, таких как фуллериты или нанотрубки. Эти 
сотовые конструкции можно использовать не 
только для хранения различных газов и жидко-
стей, но и в качестве матрицы для новых ком-
позитов [11], о чем прямо говорили экспери-
ментаторы в своих работах. 

При изучении новых материалов, синтези-
ровать которые на практике затруднительно 
или пока невозможно, роль молекулярной ди-
намики (МД) неоценима. Эта точка зрения от-
ражена в работах группы Старостенкова М.Д., 
где метод МД применяют для изучения различ-
ных аспектов материаловедения [12-14]. На-
пример, в исследовании [15] показана эффек-
тивность МД в моделировании сложного пове-
дения материала в уникальных условиях, таких 
как воздействие лазерного импульса. Эта рабо-
та не только подчеркивает адаптивность метода 
МД в различных сценариях, но и его точность в 
анализе сложных физических явлений на моле-
кулярном уровне. Анализ возможности моде-
лирования композитов на основе графена и ме-
талла представлен в работе [16]. 

Целью данной работы является исследова-
ние устойчивости и механических свойств на-
нокомпозита на основе никеля и ячеистой гра-
феновой структры. В работе посредством моле-
кулярной динамики исследована прочность та-
кого композита при сжатии и растяжении. 

Методика моделирования 

Для проведения МД моделирования ис-
пользовался программный пакет LAMMPS 
(Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel 
Simulator) [21-23] широко распространенный и 
хорошо зарекомендовавший себя в сообществе 
вычислителей как универсальное и гибкое про-
граммное обеспечение для МД-моделирования.  

В данной работе было подготовлено две 
исходные структуры: кристалл чистого никеля 
и композит – углеродная сотовая структура, за-
полненная никелем. Для сопоставления резуль-
татов композит и кристалл никеля создавались 
таким образом, чтобы их размеры были макси-
мально приближенными. Далее композитная 
структура на основе ячеистой графеновой сет-

ки, заполненной никелем будет назваться для 
простоты просто композитом. 

Была использована собственная программа 
для создания исходной структуры композита 
[17]. Исходная ячеистая структура композита 
создавалась из графеновых нанолент, соеди-
ненных ковалентными связями под углом 120. 
Подобные углеродные структуры (“honeycomb 
graphene aerogel”) были ранее неоднократно 
изучены и получены экспериментально [18-20]. 
Полости данной ячеистой структуры были за-
полнены кристаллами никеля таким образом, 
чтобы расстояние между стенкой графеновой 
ячейки и ближним слоем металла было не ме-
нее 1.8 Å. При соблюдении данного расстояния 
наблюдается минимальное напряжение между 
атомами углерода и никеля. Полученная струк-
тура имела размеры 14714963 Å в плоскости 
X-Y-Z. Содержание углерода составило 34.9 % 
от общего числа атомов в структуре. Проекция 
полученного композита на плоскость XY пока-
зана на рис.1. 

Подобно графену, ячеистая графеновая 
структура имеет два основных направления – 
зигзаг (вдоль оси Y) и кресло (вдоль оси X). 

 

Рис.1. Композит на основе ячеистого графена,              
заполненного никелем в проекции на плоскость XY 

Fig.1. Composite based on cellular graphene filled with 
nickel in projection onto the XY plane 

В данной работе были использованы эмпи-
рические потенциалы из библиотеки LAMMPS. 
Взаимодействие между атомами углерода оп-
ределял парный потенциал AIREBO. Для взаи-
модействий никель – никель использовался 
EAM-FS потенциал Менделева [24]. Взаимо-
действие между атомами углерода и никеля оп-
ределялось парным эмпирическим потенциа-
лом Морзе. 

На всех этапах компьютерного экспери-
мента использовалась расчетная ячейка с пе-
риодическими граничными условиями во всех 
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трех направлениях. Для всех расчетов при мо-
делировании использовался временной шаг 1 
фс. 

Для подготовки структур к дальнейшим 
испытаниям на растяжение исходные структу-
ры подверглась процессу глубокой релаксации 
при температуре 0 K до достижения минималь-
ных напряжений на стенках расчетной ячейки. 

Для моделирования растяжения применена 
одноосная деформация со скоростью 5·10-3 пс-1. 
Во время моделирования растяжения приме-
нялся изотермически-изобарический ансамбль 
для поддержания температуры равной 0 или 
300 K и давления равным 0 Па на стенах ячейки 
моделирования. 

Результаты исследования 

Релаксация структуры 

На первоначальных этапах релаксации на-
блюдается изменение в укладке атомов никеля, 
заполняющих ячеистую углеродную структуру. 
Пример показан на рис.2, где представлена в 
увеличенном виде часть ячейки моделирова-
ния. Черным показаны атомы углерода, крас-
ным – атомы металла. 

 

Рис.2. Часть расчетной ячейки в увеличенном виде 
после глубокой релаксации. Черным показаны         

атомы углерода, красным – атомы металла. Линии 
укладки атомов в разных слоях отмечены линиями 

разного цвета. Зеленым показана область, где атомы 
никеля сохранили первоначальное состояние 

Fig.2. Part of the calculation cell in an enlarged form  
after deep relaxation. Carbon atoms are shown in black 

color, metal atoms are shown in red color. The lines           
of arrangement of atoms in different layers are marked 

with lines of different colors. Green color shows the 
area where the nickel atoms have retained their                   

original state 

В процессе релаксации меняется укладка 
слоев никеля вблизи стенок углеродной ячеи-

стой структуры. Желтый шестигранник 1 на 
рисунке выделяет атомы никеля, которые в 
процессе релаксации укладываются параллель-
но ближайшей графеновой стенке. Синий шес-
тигранник 2 на рисунке выделяет атомы нике-
ля, которые выстраиваются вблизи атомов шес-
тигранника 1 в переходное аморфное состоя-
ние. И, наконец, область 3 выделяет атомы ни-
келя, которые сохраняют свою изначальную 
укладку. 

Таким образом, релаксация в основном ме-
няет укладку атомов никеля лишь вблизи сте-
нок углеродной структуры. 

Деформация сжатия 

После релаксации было исследовано де-
формационное поведение композита в условиях 
двуосного сжатия вдоль осей X и Y. В процессе 
сжатия решетка никеля продолжала меняться. 
Пример показан на рис.3, где представлена в 
увеличенном виде часть ячейки моделирования 
после сжатия до 10%. 

 

Рис.3. Часть расчетной ячейки в увеличенном виде 
после двухосного сжатия на 10 % вдоль X и Y.   

Черным показаны атомы углерода, красным – атомы 
металла. Линии укладки атомов в разных слоях         

отмечены линиями 

Fig.3. Part of the calculation cell in an enlarged form  
after biaxial compression by 10 % along X and Y.             

Carbon atoms are shown in black color, metal atoms are 
shown in red color. The stacking lines of atoms                     

in different layers are marked with lines 

В процессе сжатия происходит дальнейшее 
изменение укладки слоев никеля внутри шести-
гранников. Желтыми линиями показана область 
1, где слои никеля укладывались в шестигран-
ники, постепенно упорядочиваясь, слой за сло-
ем. Видно, что теперь большая часть вставлен-
ного в углеродную соту никеля имеет опреде-
ленную укладку, следующую форме углерод-
ной соты. Лишь в центре остается область 2, 
где атомы не уложены в столь идеальные слои, 
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однако видна тенденция к формированию еще 
одного уложенного в шестигранники слоя. 

Полученный после сжатия композит снова 
релаксировался при 0 K. В результате структу-
ра не утратила устойчивости, и сформировав-
шаяся укладка слоев никеля сохранилась. Та-
ким образом, сжатие на 10 % по оси X и Y по-
зволяет упорядочить атомы никеля внутри уг-
леродной сетки и управлять структурой компо-
зита. 

Одноосное растяжение 

Три структуры были исследованы на одно-
осное растяжение: 

1. чистый кристалл никеля; 
2. композит после релаксации (см. рис.2); 
3. композит после сжатия с атомами нике-

ля, уложенными в слои вдоль углеродных сте-
нок (см. рис.3). 

Каждая из рассматриваемых структур была 
предварительно отрелаксирована до достиже-

ния состояния с минимумом потенциальной 
энергии и минимальными напряжениями. Рас-
тяжение проводилось вдоль хиральности крес-
ло графеновой стенки (ось Х) в первом случае и 
вдоль хиральности зигзаг графеновой сетки 
(ось Y) во втором случае. 

На рис.4 изображены графики зависимости 
напряжения от деформации для трех исследуе-
мых структур для растяжения вдоль направле-
ния кресло (а) и зигзаг (б). Черной линией по-
казана кривая напряжение-деформация для 
чистого никеля, красной линией – для структу-
ры композита после релаксации, синей линией 
– для структуры композита, растянутой после 
сжатия. Кривая во всех трех случаях меняется 
нелинейно до предела текучести. 

На рис.5 и 6 показана структура, получен-
ная в процессе растяжения вдоль двух направ-

лений при  = 0,55 и вид при разрушении соот-
ветственно. 

                 

                                                      а)                                                                                б) 

Рис.4. Зависимость напряжения от деформации при растяжении (а) вдоль направления кресло (X), и (б) 
вдоль направления зигзаг (Y) для трех исследуемых структур 

Fig.4. Dependence of stress on tensile strain (a) along the chair direction (X), and (b) along the zigzag direction (Y) 
for the three structures under study 

Из рис. 4а видно, что предварительное сжа-
тие уменьшает деформацию разрыва композита 
(красная кривая лежит дальше, чем синяя) при 
растяжении вдоль направления кресло. При 
этом при растяжении в направлении зигзаг та-
кого отличия не наблюдается. Кроме того, ани-
зотропия структуры сама по себе на прочность 
практически не влияет. На всех кривых виден 
небольшой линейный участок до  = 0,05, где 
происходит упругая деформация. Изменения 
наклона кривых объясняется изменением угле-
родной ячеистой структуры в процессе дефор-
мации. 

Следует отметить наличие плато на кривой 
от  =0,1 до  =0,15 при растяжении в направ-
лении кресло и от  =0,1 до  =0,25 при растя-

жении в направлении зигзаг. Это объясняется 
изменением решетки ячеистого графена, кото-
рое на первых этапах деформирования проис-
ходит относительно легко, что также ранее бы-
ло описано на примере чистой ячеистой струк-
туры. 

На рисунке 5 показан композит во время 
растяжения вдоль оси X (а) и вдоль оси Y (б) 
при  = 0,55. При растяжении вдоль направле-
ния кресло, ячеистая решетка трансформирует-
ся, происходит вытягивание сотовых ячеек 
вдоль направления растяжения. Часть атомных 
плоскостей металла укладывается вдоль стенок 
сот, а часть – в плоские слои в центре углерод-
ной соты. 
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                                                        а)                                                                      б) 

Рис.5. Проекция структуры на плоскость XY при растяжении при  = 0.55 (а) вдоль направления кресло (X), 
(б) вдоль направления зигзаг (Y). Черным показаны атомы углерода, красным – атомы никеля 

Fig.5. Projection of the structure onto the XY plane under tension at = 0.55 (a) along the chair direction (X),                
(b) along the zigzag direction (Y). Carbon atoms are shown in black color, nickel atoms are shown in red color 

Как видно, при растяжении вдоль направ-
ления зигзаг атомы никеля укладывались в по-
лосы вдоль направления растяжения и парал-
лельно стенкам графеновой структуры, которые 
в свою очередь образовывали прямоугольники 
вместо шестигранников. На кривой напряже-
ние-деформация (рис.4б) в промежутке относи-
тельного удлинения от 0,1 до 0,2, и в проме-
жутке относительного удлинения от 0,45 до 
0,55 рост напряжений замедляется. Но по за-
вершению структурных изменений наступает 
период, для которого характерно ускоренное, 
по сравнению с предыдущим, увеличение на-
пряжений без перестроек в промежутке относи-
тельного удлинения от 0,6 до 0,7. Сформиро-
ванная структура уже является неравновесной, 
сильнонапряженной. В центре некоторых угле-
родных ячеек формируются зоны аморфного 

металла. У композита при растяжении вдоль 
направления кресло поведение прямой отлича-
ется, поскольку у ячеистой структуры вдоль 
хиральности кресло меньший потенциал к пе-
рестроению. Подобное явление, когда различа-
ется характер растяжения в зависимости от хи-
ральности, вдоль которой происходит растяже-
ние, уже наблюдалось в статье [25], где иссле-
довалось деформационное поведение углерод-
ных сотовых структур без включений никеля. 

Превышение напряжений ведет к форми-
рованию в композите трещин и дислокаций, 
после чего начинается резкое падение напря-
жения и разрушение графеновых пластин, что 
показано на рис.6. Разрыв в обоих случаях про-
исходит вдоль направления растяжения на са-
мых напряженных участках графеновой сетки. 

          

                                                    а)                                                                               б) 

Рис.6. Композит в момент разрушения при растяжении а) вдоль направления кресло (ось Х),                                 
б) вдоль направления зигзаг (ось Z). Черным показаны атомы углерода, красным – атомы никеля.                      

Показана часть расчетной ячейки 

Fig.6. Composite at the moment of fracture in tension a) along the chair direction (X axis), b) along the zigzag         
direction (Z axis). Carbon atoms are shown in black color, nickel atoms are shown in red color.                                      

Part of the calculation cell is shown 
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Одноосное растяжение при 300 K 

Для анализа влияния температуры на проч-
ность композита проводились численные испы-
тания на растяжения трех структур при ком-
натной температуре 300 K. 

Предварительно отрелаксированные струк-
туры подвергались выдержке при 300 К с по-
следующей минимизацией энергий. После это-
го проводилось испытание на растяжение, при 
изотермически-изобарическом ансамбле, кото-
рый поддерживал температуру 300 K, а давле-
ние на стенках расчетной ячейки нулевым. Да-
лее представлены результаты одноосного рас-
тяжения при 300 K. 

На рисунке 7 красной линией 1 изображена 
кривая напряжений для структуры без предва-
рительного сжатия. Синяя линия 2 показывает 
напряжение для структуры с предварительным 
сжатием. Черная линия 3 изображает напряже-
ния для никеля. Пунктирными линиями пока-

заны для сравнения кривые напряжение-
деформация, полученные при температуре 0 К. 
Как видно, температура слабо влияет на ход 
кривых напряжение-деформация при растяже-
нии композита. Тем не менее, предел прочно-
сти понижается на 15-20 ГПа по сравнению с 
пределом прочности при 0 К. Из важных отли-
чий следует отметить, что если кривые напря-
жение-деформация для растяжения вдоль на-
правления зигзаг при 0 К полностью совпадали, 
то при растяжении при 300 К наблюдается от-
личие в величине деформации разрыва. То есть, 
тепловые флуктуации приводят к тому, что 
сжатая структура становится более равновес-
ной, менее напряженной и выдерживает боль-
шие растягивающие деформации. При этом, 
повышение температуры понижает деформа-
цию, при которой происходит разрыв для пред-
варительно несжатого композита. 

                 

                                                      а)                                                                                  б) 

Рис.7. Зависимость давления от относительной деформации при 300K (а) при растяжении вдоль направле-
ния кресло (ось X) и (б) при растяжении вдоль направления зигзаг (ось Y) (сплошные линии). Пунктирной 

линией показаны кривые напряжение-деформация, полученные при температуре 0 К 

Fig.7. Dependence of pressure on relative strain at 300K (a) when stretched along the chair direction (X-axis)             
and (b) when stretched along the zigzag direction (Y-axis) (solid lines). The dotted line shows the stress-strain 

curves obtained at 0 K 

Структура в процессе растяжения при 
300 K демонстрирует тот же характер дефор-
мации, что и при 0 K. Разрушение композита 
происходит аналогично тому, как это показано 
на рис.6 для растяжения при 0 К. 

Обсуждение результатов 

Начальные стадии релаксации демонстри-
руют способность никеля к структурной адап-
тации. Исходная ГЦК-решетка никеля меняет-
ся, и атомные слои укладываются параллельно 
стенкам ячеистой структуры. В центре ячейки 
этот порядок укладки атомов никеля нарушен. 

Данное явление, можно объяснить высокой 
энергией взаимодействия атомов никеля и гра-
феновых стенок. Кристалл никеля в остальном 
не претерпевал изменений, как и графеновые 
стенки, что свидетельствует о том, что они на-
ходятся в стабильном состоянии устойчивого 
равновесия. Такое поведение предполагает вы-
сокую степень адаптивности композита в ответ 
на внешние условия. При двухосном сжатии 
еще больше атомов никеля укладываются па-
раллельно стенкам графеновых ячеек. 

Результаты одноосного растяжения пока-
зывают значительное улучшение механических 
характеристик композита над однокомпонент-
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ным материалом, что можно увидеть из табли-
цы 1. Наблюдается некоторая разница в растя-
жении вдоль направления кресло и зигзаг. Од-
нако наличие металла понижает анизотропию 
структуры по сравнению с чистой графеновой 
сеткой. 

Хотя характер деформации при одноосном 
растяжении остается постоянным при 0 и 

300 К, общая прочность композита снижается 
при температуре 300 К. Это понижение можно 
объяснить повышенной подвижностью дефек-
тов и дислокаций при более высоких темпера-
турах. Предположительно, при дальнейшем 
увеличении температуры прочностные харак-
теристики структуры продолжат снижаться. 

Таблица 1. Критические значения деформации разрыва и прочность на разрушение 

Table 1. Critical values of tensile strain and fracture strength 

Структура 
Направление 
растяжения 

Деформация 
разрушения 

Прочность на разрушение σ, 
ГПа 

Никель — 0,24 23,70 

кресло 0,74981 95,13023 Композит после 
релаксации зигзаг 0,70 97,44 

кресло 0,69343 98,35553 Композит после 
сжатия зигзаг 0,71 98,15 

 
Выводы 

Методом молекулярной динамики иссле-
дована устойчивость и прочность нового ком-
позитного материала на основе ячеистой угле-
родной структуры, заполненной никелем. 

Результаты данного исследования показы-
вают, что решетка никеля перестраивается при 
взаимодействии со стенками углеродной сото-
вой структуры. После релаксации структура 
находится в равновесном состоянии, что свиде-
тельствует о том, что композит устойчив. 

Композит демонстрирует существенное 
превосходство механических характеристик 
над однокомпонентным кристаллом никеля, а 
поведение структуры в процессе деформации 
сопоставимо с работами [25-29], где исследова-
лась прочность чистой углеродной ячеистой 
структуры. 

Повышение температуры отрицательно 
влияет на механические характеристики компо-
зита. 
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