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ABSTRACT

Metal matrix composites are advanced materials capable of exhibiting increased strength, wear and creep resistance, 
excellent damping and reduced thermal expansion, making them suitable for a wide range of applications in many 
industries including transportation, consumer transportation, cutting tools, consumer electronics. , defense, space, 
aerospace, mechanical engineering and metalworking and many others. With the rapid development of nanotechnology, 
there has been a growing demand for the development of new metal matrix nanocomposites for a variety of fields such 
as structural engineering and functional device applications. One of the most effective approaches to the creation of 
composites is the reinforcement of a metal matrix with carbon-based materials - carbon nanotubes (CNTs) and fullerenes. 
In this work, the processes of heating and cooling of the metal - CNT composite are simulated by the molecular dynamics 
method. The LAMMPS software and a proven set of interatomic potentials were used for modeling. It has been found 
that the reinforcement of metallic CNT crystals leads to a change in its melting point. In this case, a decrease in the 
melting temperature was found, which is associated with an increase in the fraction of free volume, which in turn is 
determined by the small size of the computational cell. In the future, it is planned to increase the size of the considered 
computational cell and determine the effect of the cell size and geometry of the strengthening component on the 
complex of physical and mechanical properties of metal-matrix composites.

Metal matrix composites; carbon nanotubes; functional properties; modeling; molecular dynamics.

АННОТАЦИЯ

Композиты с металлической матрицей представляют собой передовые материалы, способные демонстрировать 
повышенную прочность, сопротивление износу и ползучести, отличное демпфирование и пониженное тепловое 
расширение, что делает их пригодными для широкого спектра применений во многих областях промышленности, 
включая транспортную, бытовую, области транспорта, режущего инструмента, бытовой электроники, обороны, 
космоса, авиакосмическую, машиностроения и металлообработки и многие другие. Благодаря быстрому разви-
тию нанотехнологий, возник растущий спрос на разработку новых нанокомпозитов с металлической матрицей 
для различных областей, таких как структурная инженерия и приложения для функциональных устройств. Одним 
из наиболее эффективных подходов к созданию композитов является армирование металлической матрицы ма-
териалами на углеродной основе – углеродными нанотрубками (УНТ) и фуллеренами. Проводится моделирова-
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Наноуглеродные материалы, такие как 
графен, углеродные нанотрубки и их про-
изводные считаются высокоэффективными 
упрочняющими добавками в металлах [1]. 
Наиболее важным критерием для выбора 
упрочняющего материала является термоди-
намическая стабильность упрочняющих ча-
стиц по отношению к материалу изучаемого 
кристалла, т.е. отсутствие взаимной раство-
римости и возможности химического взаи-
модействия вплоть до температур плавления 
армируемого металла. Также при повышении 
температуры не должно наблюдаться процес-
са диффузионной коалесценции частиц [2].  
В настоящее время активно изучается воз-
можность использования наноструктур в ка-
честве армируемых добавок при производ-
стве композитов [3].

 Для исследования механических и тепло-
вых свойств нанокомпозитов, армированных 
УНТ, на сегодняшний момент имеется ряд 
моделей [4]. В данной работе использовался 
метод молекулярной динамики. Был создан 
кристалл Pt посредством Atomsk [5]. Полу-
ченный кристалл был армирован однослой-
ной углеродной нанотрубкой типа «zigzag»  
с хиральными индексами (8,0) (рис. 1). 

При моделировании варьировался диа-
метр отверстия в кристалле Pt по отноше-
нию к диаметру УНТ. После проводилась 
релаксация системы в рамках NVE-ансамбля.  
Для дальнейших исследований выбиралась 
модель с наиболее устойчивой структурой.  
В данном случае радиус УНТ составил  
3,31 Å, а отверстие в кристалле Pt – 6 Å.

КЛЮЧЕВЫЕ СЛОВА

Металломатричные композиты; углеродные нанотрубки; функциональные свойства; моделирование; молекулярная 
динамика.

ние процессов нагрева и охлаждения композита металл – УНТ методом молекулярной динамики. Для модели-
рования использовано программное обеспечение LAMMPS и апробированный набор межатомных потенциалов. 
Установлено, что армирование металлических кристаллов УНТ приводит к изменению его температуры плав-
ления. В данном случае было обнаружено снижение температуры плавления, что связано с повышением доли 
свободного объема, что, в свою очередь, определяется небольшим размером расчетной ячейки. В дальнейшем 
планируется увеличение размера рассматриваемой расчетной ячейки и определение влияния размера ячейки 
и геометрии упрочняющей компоненты на комплекс физико-механических свойств  металломатричных компо-
зитов. 

Рис. 1. Модель кристалла Pt, армированного однослойной углеродной нанотрубкой типа «zigzag»

Fig. 1. Model of a Pt crystal reinforced with a “zigzag” single-walled CNT 
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Далее определяли температуру плавления 
чистого кристалла Pt и армированного УНТ. 
Методология эксперимента была следующая. 
В течение 0,3 нс модель находилась в состо-
янии равновесия при температуре 300 К. Да-
лее система нагревалась в течение 3 нс от 300  
до 3500 К, после чего 1 нс модель релакси-
ровалась при температуре 3500 К. После 
этого следует охлаждение от 3500 до 300 К 
в течении 30,5 нс. Моделирование процессов 
нагревания и охлаждения чистой платины и 
системы PT-C проводилось с помощью паке-
та LAMMPS. Для определения температуры 
плавления снималась зависимость потенци-
альной энергии от температуры, тем самым 
имелась возможность отслеживания фазовых 
трансформаций. Данная зависимость пред-
ставлена на рис. 2. 

Из полученных данных можно определить 
температуру плавления платины посредством 
формулы:

Т = Тнагр + Тохл – √Тнагр ∙ Тохл,

где Т – температура плавления; Тнагр  – тем-
пература плавления при нагревании модели; 
Тохл – температура кристаллизации при ох-
лаждении модели. Для платины расчет дает 

значение равное 2392 К, что на 15% выше 
экспериментального значения. Это обуслов-
лено идеальной кристаллической решеткой, 
отсутствием дефектов и свободных поверх-
ностей. Далее рассмотрим кристалл с УНТ. 
Экспериментально было получено, что нано-
трубки являются очень хорошими проводни-
ками тепла [6–10]. По кривой нагрева расплав 
кристалла с УНТ происходит быстрее, при 
температуре порядка 2600 К, что свидетель-
ствует о более низкой температуре плавле-
ния такого композита. Кривые охлаждения  
до 1400 К для обоих моделей идут параллель-
но. Охлаждение композита Pt-C происходит 
при меньшем значении потенциальной энер-
гии, отсутствует фазовый переход. Однако, 
добиться наличия упорядоченной структуры 
не удалось. Это связано с наличием свобод-
ного объема, заключенного изначально в на-
нотрубке.  

Армирование УНТ металла приводит  
к изменениям свойств материала, влияющим 
на температуру плавления. В данной работе 
было выявлено, что введение в модель угле-
родной нанотрубки приводит к уменьшению 
температуры плавления.

Рис. 2. Кривая зависимости потенциальная энергия-температура для кристалла Pt и Pt-С, 
армированного однослойной углеродной нанотрубкой типа «zigzag»:  

а – нагрев; б – охлаждение 

Fig. 2. Potential energy-temperature curve for Pt and Pt-C crystals, reinforced  
with a single-walled carbon nanotube of the “zigzag” type:  

а – heating; б – cooling  

        а                    б 
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