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STRUCTURE OF PORES IN SOLID POROUS BODIES.  
PART I

ExtEndEd AbstrAct:
Porous materials are formed from dispersed particles of various shapes. The 

porous structure of such materials is determined by the shape and nature of the 
packing of their structural units. As a model for the analysis of the structure of 
porous materials, model-packing units were selected in the form of spherical par-
ticles and fibers. Separately, the pore structure in foam-like regular porous ma-
terials was considered. It is shown that the pore volume in such packages grows 
with the reduction of the coordination number of the packed spherical particles. 
To study this regularity, the structural types of crystal lattices of various chemi-
cal substances were analyzed. Examples of such packages are most metallic ele-
ments and all inert gases, except for helium. These substances crystallize in sim-
ple structural types. All of them can be considered as packing of balls of identical 
radii. Such regularities are observed strictly up to the coordination number 4. 
With coordination number 3, a very openwork, loose package is formed. When 
forming mixed packages, the coordination number can have fractional values. 
A special group is represented by structures with coordination number <3. For 
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such structures, an analysis of possible combinations of mixed structures with 
coordination numbers 3 and 2 was made. On the basis of the analysis of the poros-
ity data for various types of packages of spherical particles, an empirical rela-
tionship is obtained between the binding porosity and the coordination number 
of the corresponding package: α = α∞' + B '/(n–n0). An analysis of this dependence 
showed that there is a certain critical value of the average coordination number 
by the structure in the disperse systems structures. Less than this value, there is 
no rigid structure of the framework of the material collected from individual par-
ticles. Below this coordination number, the particles are collected only into sepa-
rate chain structures that are not related to each other, in which the coordination 
number is 2. The task of analyzing the packing of fibrous particles is much more 
complicated than this analysis for spherical particles. The article presents data 
of computer modeling of the formation of such structures. An attempt to model 
fibrous structures by analogy with an openwork packing of spherical particles 
has also been made. For this and other packing models, the corresponding em-
pirical dependencies were obtained. Gel-like materials are characterized by open-
work packing of particles that form gel. They have fractal and hierarchical na-
ture of the structure. The value of the fractal dimension allows one to determine 
how the structure of the gel was organized. Analysis of the formation of possible 
structures in the sol-gel transition showed there is a limiting fractal dimension 
above which no other structure can be formed from a sol with given properties. 
This fractal dimension is the amount to which it tends to form a gel structure dur-
ing the aggregation of the sol, and during the formation of the gel structure, after 
passing through the sol-gel transition point. The structure of foam-like regular 
porous materials was analyzed. This analysis showed that the state of foam with 
polyhedral cells is close to the equilibrium state, so these foams have greater sta-
bility than foams with spherical cells. Therefore, for the convenience of descrip-
tion, a cellular model based on existing regular polyhedra was applied to these 
materials. This model was the basis to calculate the dependence of the fraction of 
the solid phase in a porous foam-like solid material, constructed on cells having 
the form of various regular polyhedra. The densest structures are formed in the 
case of using tetrahedral and octahedral cells. The intermediate position is occu-
pied by cubic cells representing a regular three-dimensional network of regular 
mutually perpendicular columns and bridges.

Key words: porous materials; pores; porosity; packing spheres; packing of fi-
bers; fractal structure; foam-like materials; coordination number; fractal dimen-
sion.

DOI: dx.doi.org/10.15828/2075-8545-2018-10-5-80-103



82
http://nanobuild.ru	 info@nanobuild.ru

2018 • Vol. 10 • no. 5 / 2018 • Том 10 • № 5

MODELING OF NANOCOMPOSITE STRUCTURE

dEAr collEAguEs!
thE rEfErEncE to this pApEr hAs thE following citAtion formAt:

Kudryavtsev P.G. Structure of pores in solid porous bodies. Part I. Nanotehnologii 
v stroitel’stve = Nanotechnologies in Construction. 2018, Vol. 10, no. 5, pp. 80–
103. DOI: dx.doi.org/10.15828/2075-8545-2018-10-5-80-103. (In Russian).

mAchinE-rEAdAblE informAtion on cc-licEnsEs (html-codE) in mEtAdAtA of thE pApEr

<a rel="license" href="http://creativecommons.org/licenses/by/4.0/"><img alt="Creative Commons License" style="border-
width:0" src="https://i.creativecommons.org/l/by/4.0/88x31.png" /></a><br /><span xmlns:dct="http://purl.org/
dc/terms/" href="http://purl.org/dc/dcmitype/Text" property="dct:title" rel="dct:type">Structure of pores in solid 
porous bodies. Part I. </span> by <a xmlns:cc="http://creativecommons.org/ns#" href="Nanotehnologii v stroitel’stve = 
Nanotechnologies in Construction. 2018, Vol. 10, no. 5, pp. 80– 103. DOI: dx.doi.org/10.15828/2075-8545-2018-10-5-80-
103." property="cc:attributionName" rel="cc:attributionURL">Kudryavtsev P.G. </a> is licensed under a <a rel="license" 
href="http://creativecommons.org/licenses/by/4.0/">Creative Commons Attribution 4.0 International License</a>.<br 
/>Based on a work at <a xmlns:dct="http://purl.org/dc/terms/" href="http://nanobuild.ru/en_EN/nanobuild-5-2018/" 
rel="dct:source">http://nanobuild.ru/en_EN/nanobuild-5-2018/</a>.<br />Permissions beyond the scope of this license may 
be available at <a xmlns:cc="http://creativecommons.org/ns#" href="pgkudr89@gmail.com" rel="cc:morePermissions">pgk
udr89@gmail.com</a>.

The part 2 of the paper by Kudryavtsev P.G. «Structure of pores in solid porous 
bodies» will be published in the issue 6/2018 in the Internet-Journal «Nanotechnolo-
gies in Construction».

The references for the part 1, part 2 of the paper Kudryavtsev P.G. «Structure of 
pores in solid porous bodies» will be also published in the issue 6/2018 in the Internet-
Journal «Nanotechnologies in Construction».



МОДЕЛИРОВАНИЕ СТРУКТУР НАНОКОМПОЗИТОВ

83
http://nanobuild.ru	 info@nanobuild.ru

2018 • Vol. 10 • no. 5 / 2018 • Том 10 • № 5

УДК 691.43+696.1+666.64

Автор: КУДРЯВЦЕВ Павел Геннадьевич, проф., к.х.н., зам. директора по научно-
исследовательской работе Polymate Ltd – Israel Nanotechnology Research Center (Израиль), 
действительный член (академик) МАНЭБ и РАЕН, автор 252 научных работ, в том числе 
4 монографий, имеет 35 изобретений, награжден медалью им. М.В. Ломоносова, кавалер ордена 
«Звезда ученого», удостоен почетного звания «Заслуженный деятель науки», награжден медалью 
П.А. Столыпина и почетным бриллиантовым знаком Торгово-промышленной палаты РФ;  
POBox 73, Migdal HaEmek, Polymate Ltd – Israel Nanotechnology Research Center, 2310001, 
Израиль, e-mail: pgkudr89@gmail.com

СТРУКТУРА ПОР В ТВЕРДЫХ ПОРИСТЫХ ТЕЛАХ.  
ЧАСТЬ I

АннотАция к стАтье (Авторское резюме, реферАт):

Пористые материалы формируются из дисперсных частиц различной фор-
мы. Пористая структура таких материалов определяется формой и характером 
упаковки их структурных единиц. В качестве модели для анализа структуры по-
ристых материалов были выбраны модели упаковки структурных единиц в виде 
сферических частиц и волокон. Отдельно рассмотрена структура пор в пеноподоб-
ных регулярных пористых материалах. Показано, что объем пор в таких упаков-
ках растет с уменьшением координационного числа упакованных сферических 
частиц. Для изучения этой закономерности был проведен анализ структурных 
типов кристаллических решеток различных химических веществ. Примерами 
таких упаковок является большинство металлических элементов и все инертные 
газы, за исключением гелия. Эти вещества кристаллизуются по простым струк-
турным типам. Все они могут считаться упаковкой шаров одинаковых радиусов. 
Такие закономерности соблюдаются строго до координационного числа 4. При ко-
ординационном числе 3 формируется очень ажурная, рыхлая упаковка. При фор-
мировании смешанных упаковок координационное число может иметь дробные 
значения. Особую группу представляют структуры с координационным числом 
<3. Для подобных структур был проведен анализ возможных комбинаций сме-
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шанных структур с координационными числами 3 и 2. На основе анализа данных 
по пористости различных типов упаковок сферических частиц получена эмпири-
ческая зависимость, связывающая пористость (α) и координационное число (n) 
соответствующей упаковки сферических частиц: α = α∞' + B '/(n–n0). Анализ этой 
зависимости показал, что существует некоторое критическое значение среднего 
по структуре координационного числа в структурах дисперсных систем. Мень-
ше этой величины отсутствует сколько-нибудь жесткая структура каркаса ма-
териала, собранного из отдельных частиц. Ниже этого координационного числа 
частицы собираются только в отдельные цепочечные структуры, не связанные 
между собой, в которых реализуется координационное число 2. Задача анализа 
упаковки волокнистых частиц значительно сложнее, чем этот анализ для сфери-
ческих частиц. В статье представлены данные компьютерного моделирования 
формирования подобных структур. Также была сделана попытка моделирова-
ния волокнистых структур, проводя аналогию с ажурной упаковкой сферических 
частиц. Для такой и других моделей упаковки были получены соответствующие 
эмпирические зависимости. Для гелеобразных материалов характерны ажурные 
упаковки частиц, формирующих гель. Они имеют фрактальный и иерархический 
характер структуры. Величина фрактальной размерности позволяет определить, 
как была организована структура геля. Анализ формирования возможных струк-
тур при золь-гель переходе показал, что существует предельная фрактальная раз-
мерность, выше которой никакая другая структура не может сформироваться из 
золя с заданными свойствами. Эта фрактальная размерность представляет собой 
величину, к которой она стремится при формировании структуры геля в процессе 
агрегации золя и при формировании структуры геля после прохождения точки 
золь-гель перехода. Сделан анализ характера структуры пеноподобных регуляр-
ных пористых материалов. Этот анализ показал, что состояние пены с многогран-
ными ячейками близко к равновесному состоянию, поэтому такие пены облада-
ют большей устойчивостью, чем пены с шарообразными ячейками. Поэтому для 
удобства описания к данным материалам была применена ячеистая модель на 
основе существующих правильных многогранников. На основе этой модели рас-
считана зависимость доли твердой фазы в пористом пенообразном твердом ма-
териале, построенном на основе ячеек, имеющих форму различных правильных 
многогранников. Наиболее плотные структуры формируются в случае использо-
вания тетраэдрических и октаэдрических ячеек. Промежуточное положение за-
нимают кубические ячейки, представляющие регулярную трехмерную сеть пра-
вильных взаимно перпендикулярных столбиков и перемычек.

Ключевые слова: пористые материалы, поры, пористость, упаковка сфер, 
упаковка волокон, фрактальная структура, пеноподобные материалы, координа-
ционное число, фрактальная размерность.
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Введение

Развитие современной техники требует использования различных 
типов пористых материалов. Используются такие материалы, как ад-
сорбенты, катализаторы, фильтрующие и теплозащитные материалы. 
Наибольший интерес и технологическую сложность среди подобных 
материалов представляют высокотемпературные теплозащитные ма-
териалы. Они используются как барьеры, разделяющие защищаемую 
конструкцию от воздействий внешней горячей среды, и выполняются 
в виде покрытий, облицовок, футеровок и более сложных теплозащит-
ных систем. Они находят широкое применение в металлургии, литей-
ном производстве, в авиации и космонавтике, в термоэлектрических 
преобразователях, в испытательных установках и машинах для иссле-
дования различных материалов и конструкций, в малоинерционных 
муфельных высокотемпературных печах и в ряде других отраслей тех-
ники [1]. Строение пористых материалов оказывает большое влияние 
на все эксплуатационные характеристики получаемых из них изделий. 
Этот факт характерен для пористых материалов в значительно большей 
степени, чем для плотных материалов.

В нашей предыдущей статье [2], посвященной пористым материа-
лам, мы подробно осветили состав и структуру пористых термостойких 
неорганических композиционных материалов.

Пористыми материалами в широком смысле слова называются 
твердые тела, содержащие в достаточно большом количестве пустоты, 
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размер которых значительно меньше размера самого тела. Обычно та-
кие материалы формируются из дисперсных частиц различной формы. 
Пористая структура таких материалов формируется из характера упа-
ковки их структурных единиц. Для удобства и простоты понимания 
сути явлений, связанных с формированием пористых структур, пори-
стые материалы можно разделить на 3 группы. К первой группе мы от-
несли материалы, сформированные из сферических частиц. Ко второй 
группе – материалы, сформированные из волокон. И к третьей группе 
отнесли пенообразные материалы. Такое разделение обусловлено тем, 
что форму частицы порошкообразных материалов можно в определен-
ной степени аппроксимировать сферической формой. Вытянутые части-
цы можно асимптотически рассматривать как волокна. А остальные по-
ристые материалы можно с определенным приближением представить 
в виде регулярной пены. 

1. Упаковка сферических частиц

Система пор в твердом теле всецело определяется характером упаков-
ки первичных частиц. Так, например, при плотневшей гексагональной 
упаковке сферических частиц между расположенными в плоскости бли-
жайшими тремя тетраэдрическими пустотами находится окта эдрическая 
пустота. При последующих наслоениях над октаэдрической пустотой воз-
никает снова октаэдрическая пустота. Накрадывающиеся друг на друга 
октаэдрические пустоты образуют каналы, пронизывающие все тело ве-
щества во взаимно перпендикулярных направлениях [32].

В кубических структурах плотнейшей упаковки можно также ука-
зать на образование взаимосвязанных каналов. В упаковках данного 
типа объем пустот составляет 25,95%. Отсюда можно рассчитать объ-
емную массу материала (ρ):

ρ = ρ
k
 (1–α), (1)

где ρ
k
 – кристаллографическая плотность материала, используемо-

го в качестве основы, α – доля пустот в структуре упаковки.
Если наиболее легкие среди огнеупорных материалов имеют кри-

сталлографические плотности, близкие к 3 г/см3, то объемная масса 
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продукта с плотнейшей упаковкой составит 2,2 г/см3. Отсюда для полу-
чения материалов с объемной массой, меньшей 0,5 г/см3, необходимо 
добиться пористости, большей 83%.

Попытаемся проанализировать, в каких системах упаковки можно 
достигнуть заданной и максимальной пористости.

Обычно с уменьшением координационного числа упакованных ча-
стиц растет объем пор в них. Для аналогии рассмотрим структурные 
типы кристаллических решеток простых химических веществ. Боль-
шинство металлических элементов и все инертные газы, за исключени-
ем гелия, кристаллизуется по простым структурным типам, а именно 
по типам A1, А2 и А3, А4. Все они могут считаться упаковкой шаров 
одинаковых радиусов [33]. Для случая A1 из плотнейших упаковок ко-
ординационное число данной упаковки равно 12 (рис. 1). В этом случае 
мы имеем дело с плотнейшей кубической упаковкой, которая представ-
ляет собой геометрически возможную теснейшую укладку шаров од-
ного радиуса. Классически плотность такой упаковки составляет 74%, 
соответственно пористость такой упаковки равна 26%. Для моноди-
сперсных материалов более плотной упаковки не бывает.

Рассмотрим следующие варианты координационных чисел упа-
ковки. Координационное число 8. Третий часто встречающийся ме-
таллический структурный тип – кубическая объемно-центрированная 
решетка А2. В отличие от плотных упаковок она имеет рыхлую струк-
туру. Их кубическая ячейка содержит два шара, и решетка получается 
в результате взаимного сдвига двух примитивных (пустых) кубических 
решеток на половину телесной диагонали (рис. 2). Здесь шары в пло-
ском слое не соприкасаются друг с другом, а находятся на расстоянии 
0,155∙R. Мотив постройки данной структуры характеризуется тем, что 
шары второго слоя опущены в пустоты нижележащего слоя. Третий 
слой повторяет первый, а четвертый – второй и т.д. Такой тип упаковки 
представляет свой оптимальный вариант пространственного располо-
жения шаров с координационным числом 8. Далее на несколько боль-
шем расстоянии находятся 6 других соседей по вершинам октаэдра; 
отношение двух расстояний равно 1/2  = 0,866. Такая структура об-
ладает более низким процентом заполнения ее объема. Объем пор со-
ставляет 31,98%.

Координационное число 6. Простая кубическая упаковка. В бли-
жайшем родстве с типом решетки А1 находится структурный тип А3; 



МОДЕЛИРОВАНИЕ СТРУКТУР НАНОКОМПОЗИТОВ

88
http://nanobuild.ru	 info@nanobuild.ru

2018 • Vol. 10 • no. 5 / 2018 • Том 10 • № 5

он также построен из плоскостей плотнейшей упаковки шаров одина-
ковой величины, но порядок чередования плоскостей иной (рис. 2, 3). 
Существенно другое различие: если в структурном типе А1 расстояния 
между соседними атомами строго одинаковы и берутся из одного слоя 
или из соседних, то это связано с тем, что каждый атом окружен на оди-
наковых расстояниях с 12 другими атомами в вершинах архимедова ку-
бооктаэдра. Однако в типе А3 гексагональной упаковки не всегда осу-
ществляется действительно наиплотнейшая упаковка. Это происходит 
лишь, если отношение осей c/a будет составлять  = 1,633. Иначе 
говоря, здесь кроме геометрических параметров имеют значение и дру-
гие факторы. 

Глобулярные структуры с координационным числом 6 построены 
путем последовательного наложения шаров, упакованных по квадрат-
ной сетке так, что центры шаров второго слоя располагаются строго над 
центрами шаров первого, третьего – над центрами второго и т.д. Пора 
в такой упаковке заключена между восемью контактирующими шара-
ми и имеет шесть горл, имеющих форму, похожую на четырехуголь-
ную. При этом образуется более рыхлая структура, в которой объем пор 
составляет 47,64%.

Примером формирования таких структур являются природные 
и в особенности синтетические опалы. В синтетических опалах сфе-

Рис. 1. Решетка кубической плотнейшей упаковки: 
а) элементарная ячейка$ б) упаковка из соприкасающихся шаров

а б
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рические частицы диоксида кремния образуют высокоупорядоченные 
гексагональные плотноупакованные (ГПУ) слои перпендикулярно на-
правлению оси роста опалового квазикристалла (рис. 4) [3, 4]. В случае 
трехмерной плотной упаковки возможны различные положения слоев: 

Рис. 2. Кубическая объемно-центрированная решетка: 
а) элементарная ячейка, б) упаковка из соприкасающихся шаров 

(видны две смещенные друг относительно друга примитивные решетки)

Рис. 3. Решетка гексагональной (двуслойной) плотнейшей упаковки: 
а) элементарная ячейка, б) упаковка из соприкасающихся шаров

а

а

б

б
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периодическое чередование слоев в последовательности АВСАВС..., ко-
торое соответствует гранецентрированной кубической (ГЦК) решетке, 
последовательность АВАВАВ... формирует ГПУ решетку (рис. 4). 

Тем не менее, ввиду малого энергетического выигрыша и значи-
тельной роли тепловой флуктуации в процессе роста синтетического 
опала последовательность чередования слоев вдоль оси роста образца 
может нарушаться и, в результате, во многом подчиняется вероят-
ностному закону. При этом может образовываться плотноупакованная 
структура, неупорядоченная вдоль оси роста образца с произвольным 
порядком следования гексагональных слоев, например АВАСВАСА... 
В связи с этим структура опалов не является ни идеальной ГЦК, ни иде-
альной ГПУ решеткой. Благодаря случайной упаковке слоев в направ-
лении оси роста в реальной кристаллической структуре опалов систе-
ма ростовых плоскостей (111), перпендикулярных направлению оси 
роста, принципиально отличается от трех других систем плоскостей 
ГЦК решетки (-111), (1-11) и (11-1). Кроме того, случайное чередова-
ние ростовых слоев в синтетических опалах часто приводит к образо-
ванию двойниковых ГЦК структур, например ...АВСАВСАСВАСВА... 
[5, 6].

Рис. 4. Формирование плотноупакованной структуры сферических частиц: 
периодичность плотноупакованных слоев в гексагональной и кубической 

структурах, а также результирующие гексагональная плотная упаковка (ABAB…) 
и гранецентрированная кубическая упаковка (ABCABC…)
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Координационное число 4. Классическим примером нужно считать 
решетку алмаза и льда типа А4. Этот структурный тип, относящийся 
к кубической системе, возникает, если мы вставим одну в другую две 
кубические гранецентрированные решетки со сдвигом на одну четверть 
телесной диагонали (рис. 5). 

В получающейся решетке каждый атом окружен тетраэдрически 
четырьмя другими шарами, угол между направлениями от централь-
ного шара к двум соседним при этом равен 109°28’. Данная упаковка 
наиболее рыхлая из всех рассмотренных. Построена она из слоев ша-
ров, раздвинутых друг от друга в плоскости. Шары следующего слоя 
находятся между шарами первого слоя. Центры шаров третьего слоя 
расположены строго над центрами шаров второго. Четвертый слой рас-
положен точно над первым и т.д. В результате такой упаковки объем 
пустот составляет 65,99%. В пределе (с уменьшением координационно-
го числа) каждая симметрично построенная структура с заранее опреде-
ленной системой пор должна перейти в хаотично сложенное тело с на-
бором пор различных как по форме, так и по размеру. Структура такого 
материала и строение его пор приобретают фрактальную геометрию. 
Границей такого перехода можно считать упаковку с координацион-
ным числом 3.

Рис. 5. Решетка А4 алмаза и льда: 
а) координация атомов, б) упаковка в пределах элементарной ячейки

а б
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Координационное число 3. Данная упаковка представляет собой 
очень ажурные, рыхлые образования с непрерывным трехмерным кар-
касом. Пористость этой структуры составляет 81,5%. Таким образом, 
опираясь только на различные виды упаковки сферических частиц, не 
удается достигнуть требуемой пористости и, тем более, достичь плотно-
сти менее 0,2 г/см3. 

Однако, если допустить образование смешанной упаковки с коор-
динационным числом 2 и 3, то есть когда некоторые частицы в рассма-
триваемой упаковке присутствуют в виде коротких цепочек, состоящих 
минимум из трех частиц, то для таких упаковок можно достичь пори-
стости 95%. На рис. 6 представлены структуры, образованные частица-
ми с координационным числом 3 и 2.

Рис. 6. Теоретические модели упаковки сферических частиц 
с «координационным числом»: 3, 2, 2, 3 и 3, 2, 2, 2, 3. 

В черный цвет окрашенная каждая сфера, окружена тремя другими [28]

Из представленного рис. 6 видно, что эти модели упаковок весьма 
ажурные. Для них можно рассчитать средние значения координаци-
онного числа, приходящегося на одну частицу данной упаковки. Если 
выделить в подобной структуре элементарную ячейку, в центре кото-
рой расположена частица с координационным числом 3, а вокруг нее 
расположены цепочки частиц с координационными числами, равными 
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2, то к каждой элементарной ячейке будет относиться ровно половина 
частиц из каждой цепочки. Отсюда среднее координационное число ча-
стиц в элементарной ячейке и, соответственно, во всей ажурной струк-
туре будет представлять собой отношение суммы координационных чи-
сел всех частиц в элементарной ячейке к числу частиц в элементарной 
ячейке. Если в структуре существуют смешанные образования с раз-
личными элементарными ячейками, то соответственно необходимо до-
полнительное усреднение по всем типам элементарных ячеек с учетом 
их доли во всей образованной структуре. Пример такого расчета пред-
ставлен в табл. 1.

Таблица 1
Расчет среднего значения координационного числа для различных 

моделей теоретической ажурной упаковки сферических частиц

Параметры 
элементарной 

ячейки

Тип ажурной упаковки

3-2-2-2-3 3-2-2-3 3-2-3
2×(3-2-3) 
1×(3-3)

1×(3-2-3) 
2×(3-3)

0×(3-2-3) 
3×(3-3)

КЧ центральной 
частицы

3 3 3 3 3 3

Число центральных 
частиц в элементарной 
ячейке

1 1 1 1 1 1

КЧ периферийной 
частицы

2 2 2 2 2 2

Число частиц в одной 
цепочке периферий-
ных частиц

3:2=1,5 1 0,5 0,5 0,5 0

Число периферийных 
цепочек

3 3 3 2 1 0

Общее число перифе-
рийных частиц

1,5×3 = 4,5 3 1,5 1 0,5 0

Суммарное КЧ перифе-
рийных частиц

4,5×2 = 9 6 3 2 1 0

Суммарное КЧ всех 
частиц в ячейке

3+9 = 12 9 6 5 4 3

Общее число частиц 
в элементарной ячейке

1+4,5 = 5,5 4 2,5 2 1,5 1

Среднее КЧ 12:5,5 = 2,182 2,25 2,4 2,5 2,667 3



МОДЕЛИРОВАНИЕ СТРУКТУР НАНОКОМПОЗИТОВ

94
http://nanobuild.ru	 info@nanobuild.ru

2018 • Vol. 10 • no. 5 / 2018 • Том 10 • № 5

В табл. 1 совсем не рассмотрены варианты, когда могут возникнуть 
локальные элементы в структуре с КЧ = 4, что также может внести 
определенные корректировки в общий расчет среднего координацион-
ного числа в данной структуре. Эти данные еще раз показывают, что 
среднее координационное число в структуре может быть различным и, 
в том числе, дробным.

Зависимость пористости от координационного числа при различ-
ных способах укладки сфер представлена на рис. 7, откуда видно, что 
пористость обратно пропорциональна величине координатного числа.

Рис. 7. Зависимость пористости упаковки сферических частиц 
от координационного числа n и 1/n

В настоящее время материалы, в которых на долю пор приходится 
большая часть их объема, встречаются довольно часто, особенно среди 
различных сорбентов. Так, например, пористость силикагелей варьи-
руется от 36 до 84% [7,8]. В работе [9] описано приготовление аэрогеля 
с пористостью 99%. Пористость различных аэросилов достигает 95÷98% 
[10]. Аналогичные структуры формируются при диспергировании с по-
мощью ПАВ волокнистых кристаллических силикатов типа хризоти-
ла. Образующиеся при этом отдельные волокна трубчатого типа [11] 
с диаметром 18 мкм вследствие переплетения создают очень рыхлые 
устойчивые коллоидные дисперсии с высоким значением пористости 
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[12]. По-видимому, подобное сетчатое строение имеют лиогели, аэро-
силы и некоторые особенно рыхло-упакованные ксерогели, глобуляр-
ные цепочки которых связаны между собой так, что их число контактов 
для большинства глобул равно 2. Для придания жесткости скелету геля 
число соприкосновений частиц с соседями в узлах такой сетки должно 
быть равно 3. Но в любом случае такие структуры, построенные на ос-
нове сферических частиц, не будут обладать достаточной жесткостью.

Поэтому наиболее перспективным способом получения пористых 
материалов является применение различных волокон. Исходя из гра-
фика зависимости пористости α (%) от координационного числа n сфе-
рических частиц, приведенного на рис. 7, можно получить следующую 
зависимость:

α = α∞ + B/n. (2)

Коэффициенты в этом уравнении для размерности dim(α) = % 
имеют следующие значения: α∞ = 7,763±0,016; B = 221,95±0,45, R2 = 
0,9959. Поскольку уравнение этой кривой имеет особую точку, то мож-
но рассчитать предельное значение координационного числа, при кото-
ром объем пустот будет равен 100%: 

n
100

 = (100–α∞)/B. (3)

Величина n
100

 = 2,406±0,010. Физический смысл этой величины за-
ключается в том, что в структурах дисперсных наносистем при коор-
динационном числе меньше этой величины отсутствует сколько-нибудь 
жесткая структура каркаса материала, собранного из отдельных ча-
стиц. Ниже этого координационного числа частицы собираются только 
в отдельные цепочечные структуры, не связанные между собой, в кото-
рых реализуется координационное число 2. 

Для описания зависимости пористости от координационного чис-
ла упаковки сферических частиц были проведены расчеты по подбору 
корреляционной зависимости, которая давала бы максимальный коэф-
фициент корреляции. Максимальный коэффициент корреляции был 
получен для зависимости следующего вида:

α = α∞'+ B'/(n–n
0
). (4)
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Коэффициенты в этом уравнении с условиями, как и в преды-
дущем случае, составили: α∞' = 0,14964±0,00019, B' = 310,10±0,40, 
n

0
 = –0,7750±0,0010, R2 = 0,9975. Полученная корреляционная зави-

симость представлена на рис. 8. Для этой зависимости также можно 
рассчитать предельное значение координационного числа, при котором 
объем пустот будет равен 100%: 

n
100

 = n
0
 + B'/(100–α∞'). (5)

Отсюда, подставив значения, полученные для выражения (4), полу-
чим следующую величину n

100
 = 2,331±0,006. Интерпретировать эти ре-

зультаты сложнее, хотя они и дают более точный результат и несколько 
расширяют диапазон координационных чисел, до которых еще возмож-
но образование жесткого каркаса, при ажурной упаковке сферических 
частиц.

Рис. 8. Зависимость пористости упаковки сферических частиц 
от величины 1/(n–n0)
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Полученные результаты указывают на то, что структуры, представ-
ленные на рис. 6, реально существовать не могут и являются исключи-
тельно теоретическими построениями. В реальных формирующихся 
структурах реализуется более плотная упаковка, чем предположенная 
Айлером в его классической монографии [28], хотя это нисколько не 
умаляет ценности его фундаментального труда.

Возможны два пути развития работ по созданию пористых матери-
алов, обладающих высокой жесткостью. Первый из них – создание по-
лостей внутри сфер, из которых упакована соответствующая структура. 
Зависимость объемной массы соответствующей структуры от параме-
тров будет иметь вид:

, (6)

где h – толщина стенки сферы; r
s
 – радиус сферы; α – пористость 

упаковки сфер.
Методы получения пористых материалов из пустотелых микросфер 

в настоящее время находят большее распространение. Однако получе-
ние пустотелых сфер является весьма сложной задачей, так как связано 
с применением низкотемпературной плазмы и низким выходом пусто-
телых сфер хорошего качества.

В последние десятилетия бурное развитие вычислительной техни-
ки привело к созданию принципиально нового мощного средства ис-
следования физических процессов – вычислительного эксперимента. 
В условиях, когда теоретические методы наталкиваются на серьезные 
трудности, а практические эксперименты либо чрезмерно трудоемки, 
либо принципиально невозможны, численное моделирование оказы-
вается единственным способом изучения рассматриваемых процессов. 
Создание компьютерных моделей стало в настоящее время признанным 
и быстро развивающимся направлением в науке и технике. Применение 
моделирования по сравнению с традиционными лабораторными мето-
дами экономит средства и время работы. В исследованиях, основанных 
на вычислительных экспериментах, решающую роль играет представ-
ление физического явления в виде соответствующей математической 
модели, вычислительного алгоритма, компьютерной программы. Мате-
матическая модель в вычислительном эксперименте является одновре-
менно исследуемым материалом и алгоритмом его проведения. В работе 
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[13] показано, что одним из широкораспространенных методов постро-
ения математических моделей является моделирование с помощью ча-
стиц или метода частиц.

Указывается также, что при правильном использовании метод ча-
стиц в состоянии продемонстрировать свои явные преимущества. На ос-
нове накопленного теоретического и экспериментального материала 
[13–15] построена компьютерная модель дисперсных систем, основан-
ная на методе частиц. 

Метод частиц является общим для класса моделей, в которых дис-
кретное описание физических явлений включает рассмотрение взаимо-
действующих частиц. Любую классическую систему можно описать, 
зная положения и скорости частиц, которые ее составляют, и закон их 
взаимодействия. Каждая частица имеет ряд сохраняющихся характе-
ристик (например, массу и размер) и меняющихся характеристик (на-
пример, положение и скорость).

Рис. 9. Распределения координационных чисел для различных объемных 
наполнений порошка: 1 – 0.56; 2 – 0.58; 3 – 0.60; 4 – 0.62; 5 – 0.64
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В качестве объекта численного исследования дисперсных систем 
методом компьютерного моделирования был выбран порошок алюми-
ния. Это обусловлено тем, что частицы алюминия имеют сферическую 
форму. В результате проведенных вычислений были получены различ-
ные степени объемного наполнения под действием сжимающей силы. 
Из представленных на рис. 9 данных распределения координационных 
чисел для различных объемных наполнений порошка следует, что пре-
дельное объемное наполнение порошка, равное 64%, соответствует со-
стоянию, когда более чем 40% частиц имеет координационное число 12.

Компьютерная модель также дает возможность изучать природу 
контактов между частицами в дисперсной системе. Были проведены 
вычислительные эксперименты по исследованию расстояния между 
«контактирующими частицами». На рис. 10 представлены распределе-
ния числа парных контактов в зависимости от расстояния между части-
цами для различных объемных наполнений. Из рис. 10 следует, что для 
всех объемных наполнений зависимость распределения парных контак-
тов частиц от расстояния между ними имеет два максимума. Уменьше-
ние объемного наполнения системы приводит к смещению максимумов 
в область большего расстояния между частицами.

Хранение и переработка порошка в реальных условиях сопровожда-
ется поглощением им влаги из окружающей среды в результате адсорб-
ции паров воды на поверхности частиц и ее капиллярной конденсации 
в порах материала. Образование жидкой фазы приводит к появлению 
жидких «мостиков» и капиллярных сил между частицами порошкоо-
бразного материала. Эти силы оказывают существенное влияние на по-
ведение и свойства порошков и дисперсных композиций, как при хра-
нении, так и при использовании в технологических процессах. 

Значительное влияние на величину этих сил оказывают геометри-
ческие параметры частиц. В частности, их размеры и форма частиц, 
обуславливающие тип «контакта» между ними. Следовательно, опре-
деление влияния геометрических параметров частиц порошка на вели-
чину капиллярных сил, действующих между ними, позволяет полнее 
прогнозировать свойства и поведение порошкообразных компонентов, 
а также будет способствовать получению на их основе дисперсных мате-
риалов с заданными свойствами.

Предложенный метод позволяет также определить количество 
жидкости в капиллярных «мостиках» между частицами и величину 
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капиллярного давления как параметра, определяющего одну из со-
ставляющих капиллярных сил [16]. В качестве расчетной ячейки было 
рассмотрено капиллярное взаимодействие двух соединенных жидким 
«мостиком» частиц, имеющих формы сферы, конуса и плоскости. Зна-
чительное число различных типов «контакта» частиц в реальных дис-
персных системах может быть описано с помощью выбранных форм.

Величина капиллярной силы при этом, как и в случае сферических 
частиц одинакового размера, зависит от двух составляющих. Первая 
определяется поверхностным натяжением жидкости, действующим по 
периметру смачивания. Вторая составляющая обусловлена наличием в 
жидкости разряжения или давления, описываемого уравнением Лапла-
са и возникающего вследствие искривления поверхности «мостика».

Видно, что во всех случаях рост количества жидкости сопровожда-
ется появлением максимума капиллярных сил. Увеличение капилляр-

Рис. 10. Распределения парных контактов частиц в зависимости 
от расстояния между ними для различных объемных наполнений системы: 

1 – 0.64; 2 – 0.62; 3 – 0.60; 4 – 0.56
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ных сил происходит и с ростом отношения размеров частиц (рис. 11), 
сопровождающимся также приближением величин сил к значениям, 
соответствующим «контакту» частиц типа «сфера-плоскость». 

Рис. 11. Зависимость капиллярной силы от объема жидкого «мостика» 
при взаимодействии частиц типа «сфера-сфера». Радиус частицы равен 5 мкм. 

Отношение радиусов частиц равно: 1 – 100; 2 – 10; 3 – 5; 4 – 2.5; 5 – 1

Однако с уменьшением различия между размерами частиц на-
блюдается снижение его влияния на капиллярные силы. Особенно это 
заметно при больших объемах жидкого «мостика», когда различия 
в величинах капиллярных сил становятся незначительными. На осно-
вании полученных данных было не только качественно подтверждено, 
но и количественно показано влияние различия в размерах частиц на 
величину капиллярных сил, действующих между ними.

С помощью полученных уравнений были определены зависимости 
капиллярных сил от количества жидкости в «мостике» для рассмотрен-
ных типов «контакта» частиц (рис. 12). 

В качестве капиллярной жидкости рассматривалась вода. Для 
всех типов «контакта» величина зазора между частицами равнялась 
0,01 мкм, угол смачивания составлял 0о. Из рис. 12 видно, что тип «кон-
такта» частиц оказывает существенное влияние на величину капилляр-
ной силы. Его влияние возрастает с увеличением объема «мостика».
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Рис. 12. Зависимость капиллярной силы от объема жидкого «мостика» 
для различных типов «контакта» частиц: 

1 – «плоскость-плоскость» (d = 0.2 мкм); 2 – «сфера-плоскость» (R = 0.5 мкм); 
3 – «сфера-сфера» (R

1
 = R

2
 = 0.5 мкм); 4 – «конус-конус» (β

1
 = β

2
 = 150о); 

5 – «конус-плоскость» (β = 90о); 6 – «конус-конус» (β
1
 = β

2
 = 90о)

На основе предложенных моделей были описаны и эксперимен-
тально проверены реологические свойства органоминеральных наноди-
сперсий и возможности получения на их основе токопроводящих поли-
мерных композитов [17, 18].

Часть 2 статьи Кудрявцева П.Г «Структура пор в твердых пористых те-
лах» читайте в номере 6/2018 Интернет-журнала «Нанотехнологии в строи-
тельстве».

Список  литературы  к  частям  1,  2  статьи  Кудрявцева  П.Г  «Структура 
пор в твердых пористых телах» будет опубликован также в номере 6/2018 Ин-
тернет-журнала «Нанотехнологии в строительстве».
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