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Аннотация. Статья посвящена изучению силового взаимодействия материальных то-
чек в конверсионно–тепловом поле и на этой основе построению связанных термохи-
мических и механико-математических моделей, описывающих весь спектр явлений, со-
путствующих формированию композитных материалов с полимерной матрицей (ПКМ) 
и конструкций из них.  

Рассмотрены проблемы управления и оптимизации конструкторско-
технологических проектов и моделирования посттехнологического поведения конст-
рукций из ПКМ, а также задачи конструирования поверхностей тел из ПКМ с градиен-
том удельной поверхностной энергии и их взаимодействия с жидкой средой. 
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1. Введение  
Начало XXI века можно характеризовать как прорыв в эпоху новых технологий, обес-
печивающих синхронность создания материалов и конструкций с одновременным 
управлением жесткостью, предельными характеристиками и другими физическими 
свойствами в соответствии с индивидуальными условиями эксплуатации изделий. К 
таким технологиям, прежде всего, следует отнести создание полимерных композитных 
материалов, свойства которых изменяются в зависимости от их состава и структуры в 
широких пределах. Это позволяет материаловедам конструировать материалы с учетом 
задач, решаемых проектируемым изделием. Ещё более широкие перспективы открыва-
ются с введение наноразмерных добавок [1,2,3]. Возможности разработки композитов с 
заданными свойствами практически неисчерпаемы. Но практика убеждает, что это да-
леко не так просто как казалось на первых шагах. 

Первая основная особенность технологии переработки компонент ПКМ в изделия 
заключается в том, что синхронно с созданием конструкции протекают сложные хими-
ко-физические и теплофизические процессы формирования материала с требуемыми 
конечными свойствами, связанные с образованием структуры и агрегатными превра-
щениями матрицы, взаимодействием ее с армирующими элементами. Им сопутствуют 
механические явления, непосредственно влияющие на свойства и несущую способ-
ность композитных деталей, на образование в их макроструктуре дефектов в ненагру-
женном состоянии. Чтобы правильно объяснить эти явления, следует наряду с механи-
ческим движением учитывать и физико-химические процессы, в частности, сопутст-
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вующие термодинамические явления и химические реакции, сопровождающиеся выде-
лением энергии и излучением. Закономерности сплошной среды теряют справедли-
вость, поскольку предметом исследований является взаимодействие материальных объ-
ектов, независимо от их размеров, но с учетом молекулярных движений. В число важ-
нейших здесь выдвигается первая основная проблема — изучения взаимосвязи меха-
низмов деформирования вещества, протекающего в конверсионном поле, с его струк-
турой. Поэтому главной задачей научного обеспечения технологических проектов соз-
дания изделий из ПКМ является разработка взаимосвязанных моделей химической ки-
нетики, теплофизики и механики, определяющих в конечном итоге возможность изуче-
ния силового взаимодействия материальных точек в конверсионном поле.  

Ко второй из числа основных проблем следует отнести совокупность задач управ-
ления определяющими параметрами технологического процесса и оптимального кон-
струирования ПКМ с учетом условий эксплуатации и технологии создания изделия.  

Третью проблему составляют задачи моделирования и количественного анализа 
влияния технологической предыстории на работоспособность изделий из ПКМ. 

Результаты решения перечисленных проблем формируют научные основы созда-
ния новых композитных материалов с необходимыми служебными свойствами. 

На начальном пути исследований в этом направлении был сделан ряд попыток 
решения частных задач, главным образом, направленных на исследование процесса ох-
лаждения изделий при термообработке [4–7 и др.] и на разработку рекомендаций по 
уменьшению опасности образования дефектов на этом этапе[7–14]. Но кардинальное 
решение проблемы в целом требовало принципиально нового подхода, как к формиро-
ванию научного обеспечения, так и к организации проектно-исследовательских работ и 
к подготовке специалистов [15–23]. 

Важным этапом на этом пути явились фундаментальные исследования [15–20,24–
40], направленные на создание полной системы структурных, термохимических, теп-
лофизических и механико-математических моделей, описывающих во взаимосвязи весь 
спектр явлений, сопутствующих формированию материала и конструкций. 

Совокупность полученных теоретических результатов составила фундаменталь-
ную часть нового отдела механики, названного авторами "технологическая механика 
композитных систем". Предметом изучения последней является силовое взаимодейст-
вие материальных точек в конверсионных полях различной природы [15,17,19–
21,29,39–42]. 

Второй отличительной особенностью ПКМ является неоднородность структуры 
[43–45]. Компоненты ПКМ — матрица и наполнитель объединяются в единую систему 
в процессе технологической переработки в изделие. В качестве матриц могут использо-
ваться полимеры, металлы и другие вещества. В качестве наполнителей — дискретные 
элементы различной природы и формы, имеющие размеры от нано до макро. Наиболее 
сложные и многоступенчатые превращения проходят в ходе технологической перера-
ботки полимерных матриц (в качестве наполнителей в этом случае обычно применяют 
вещества с конечными свойствами). 

Дальнейшее развитие фундаментальных и прикладных исследований, на создан-
ной уже единой методологической основе [15,18–20,29,39–42], представляет сегодня 
одну из важнейших проблем научно-технического прогресса в развитии всех видов 
транспорта, общего и специального машиностроения, строительных сооружений и дру-
гих областей инженерной деятельности. 

 
2. Моделирование конверсионного поля. Термохимические и структурные модели 
Разработка моделей базируется на следующих представлениях и гипотезах: 
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1. ПКМ состоит из полимерной матрицы (ПМ) и армирующих элементов (АЭ). 
АЭ — готовые полуфабрикаты волокнистого или любого другого типа с конечными 
свойствами. Формирование конструкционных свойств ПКМ и собственно изделия про-
исходит в процессе термообработки под внешним давлением. Технологический про-
цесс (ТП) условно делится на этапы (i = 1,2,...) [16,29,39], определяемые прохождением 
ПМ через следующие состояния: 

— вязкотекучее с изменяющейся в процессе разогрева вязкостью  (i = 1); 
— структурирования (α-перехода 1- го рода), при котором происходит формиро-

вание молекулярной и надмолекулярной структуры с высокоэластическими характери-
стиками (i = 2); 

— охлаждения до температуры стеклования (Тс), сопровождающееся снижением 
эластических свойств (i = 3); 

— стеклования (α-перехода 2-го рода), при котором на несколько порядков воз-
растает время релаксации ПМ вследствие фиксации надмолекулярной структуры 
(i = 4); 

— дальнейшего охлаждения от Тс до конечной (Тк) температуры (i = 5), в течение 
которого изменяется время релаксации, но в пределах одного порядка (если охлажде-
ние ведется до криогенных температур, то включаются дополнительные этапы, грани-
цами которых являются последующие релаксационные переходы). 

2. На этапах структурирования (i = 2) и стабилизации (i = 4) в реакционно-
способном объеме заготовки изделия формируются температурные фронты [26,30,41]. 

3. Считается правомерной гипотеза Ениколопова-Томашевского о формировании 
фронта полимеризационных превращений ПМ в условиях существования температур-
ного фронта [24,26,29,41,46]. 

4. Принимаются гипотезы о фронтальном характере релаксационных переходов в 
ПМ и о синфазности изохронных кривых температур, глубины полимеризации и релак-
сационных переходов [15,16,26,29,41]. 

5. Принимается положение о концентрации источников и стоков тепла в зонах 
фронтов структурных превращений и их равномерного распределения по поверхности 
фронтов, вытекающая, как следствие, из вышеназванных, получивших эксперимен-
тальное подтверждение, гипотез [35,47,48]. 

6. Принимаются допущения, что в качестве параметров (ηi), отражающих струк-
турное состояние ПМ и определяющих теплофизические характеристики ПМ, могут 
рассматриваться: 

— на этапах 1, 3 и 5 — термодинамическая вероятность состояния ηi (i =1,3,5), 
так как в диапазонах этих этапов не происходит структурных и агрегатных превраще-
ний и ПМ можно считать адиабатической системой, находящейся в термодинамиче-
ском равновесии [27,42,49]; 

— на 2-м этапе — глубина превращения (η2), характеризующая формирование и 
переход ПМ из вязкотекучего состояния в гель. Формируется пространственно сшитая 
структура, происходит скачкообразное изменение свойств ПМ, уменьшение ее объема 
вследствие более плотной упаковки макромолекул, формирование адгезионной связи с 
поверхностью АЭ [25,26,41,49,50]; 

— на 4-м этапе (при достижении Т = Тс) — глубина фазового перехода (η4), отра-
жающая релаксационный α-переход . Ему сопутствует фазовый переход ПМ из высо-
коэластичного в стеклообразное состояние с резким нарастанием жесткости и прочно-
сти, которое продолжается по затухающему закону при дальнейшем охлаждении заго-
товки до Тк [16,28,41,42,,49,51].  
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Модель теплопроводности. На базе названных выше положений математическая 
формулировка задачи теплопроводности в конверсионном поле сводится к системе не-
линейных уравнений [17,29]: 
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где  c, ρ, λ - удельная теплоемкость, плотность и коэффициент теплопроводности для 
структурного состояния ПМ, характеризуемого параметром конверсии η; 

2,1Y — границы раздела i-го и (i+1)-го структурных состояний (поверхности 
фронтов конверсионного поля);  

qvi — удельная теплота экзотермического (+) или эндотермического (-) эффекта 
превращения ПМ из i-го в (i+1)-е структурное состояние; 

Т – абсолютная температура; 
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LL ψ=  , )()( м tYtY ii ψ= ;   ψм — относительное объемное содержание ПМ в 
ПКМ. 

Граница разрыва структурных состояний определяется условиями сопряжения: 
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Если в структуру изделия введен непрерывный слой, содержащий распределен-
ный источник (+) или сток (-) тепла, то последний член в (2) следует заменить на Q — 
мощность источника (+) или стока (-) тепла. 

Режим подвода тепла к наружной и внутренней поверхностям изделия считается 
заданным. Любой режим термообработки можно моделировать кусочно-непрерывной 
функцией изменения температуры внешней среды Т0 
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где  t- время, τj = t - tj; U0(τj) — импульсивная функция нулевого порядка; 
U0(τj) = 0 ∀ τ < 0,  U0(τj) = 1 ∀ τj > 0; ∆Tj — приращение температуры среды на j-м тех-
нологическом этапе; индексы означают: н - начальное значение; к –конечное значение. 

Начальные условия определяются из решения стационарной задачи теплопровод-
ности. 

Модель конверсионного поля. Моделирование кинетики структурных превраще-
ний ПМ представляет собой самостоятельную весьма сложную проблему. Естественно 
стремление к максимальному упрощению модели, которое еще допускает возможность 
сохранения ее адекватности основным химико-физическим закономерностям процес-
сов. Исходя из этого, в соответствии с шестым допущением принята модель, связы-
вающая параметр ηi (i = 1,3,5) с температурой соотношением [27,29,42,49]: 
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где  К — постоянная Больцмана, Эi — энергия активации системы на i-м этапе 
(i = 1,3,5). Положив на каждом из рассматриваемых этапов в начальный (ti) и конечный 
(ti+1) моменты времени ηi(ti) = 0 и ηi(ti+1) = 1, в результате интегрирования приходим к 
зависимости 

ηi(T) = exp [C1i(T-Ti+1) (C2i+T-Ti+1)
-1]  (4) 

где  C1i = Эi [K(T-Ti)]
-1;  C2i =  Ti+1 - Ti. 

Здесь параметр ηi(T) можно трактовать как коэффициент температурного сдвига 

iTi aT =η )( . 

В основу модели для 2-го этапа должна быть положена кинетическая схема реак-
ции отверждения. 

Уравнение химической кинетики для моноблока полимерной матрицы. Законо-
мерности изменения глубины превращения в единичном объеме можно описать систе-
мой уравнений химической кинетики, характеризующей процессы взаимодействия ос-
новных реагентов. Для большинства полимеров эта схема оказывается достаточно 
сложной. Она содержит одновременно реакции автокатализа и автоингибирования.  

Количественно скорость химической реакции (кинетику) принято характеризо-
вать изменением концентрации реагирующих веществ в единицу времени. Экспери-
ментально установлено, что связь между текущей концентрацией не прореагировавших 
реакционноспособных компонентов Z и текущей температурой реакционной среды Т 
может быть с приемлемой точностью аппроксимирована линейной зависимостью: 

)( 0TTaZ −= ,  (5) 

где  Т0  — начальная температура отверждения; 
ρ

=
c

q
a  — удельная теплота. 

Строго такое выражение можно получить, если допустить, что в адиабатическом 
режиме ни плотность, ни теплоемкость, ни тепловой эффект не меняются с изменением 
температуры среды и глубины превращения η2. На самом деле тепловой эффект реак-
ции q, как показывают калориметрические измерения, в изотермических условиях 
практически не зависит от температуры среды, а значения плотности и теплоемкости 
являются функциями Т и η2. Принятие же линейной аппроксимации означает выполне-
ние условия: 
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Как сказано выше, такое допущение может быть принято для достаточно широко-
го круга полимеров. 

Коэффициент температуропроводности а* связан с глубиной превращения и тем-

пературой, т.е. ),( 2 Tfa η=∗ . В качестве первого приближения может быть использо-
вана линейная аппроксимация: 
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где  ∗
0a   отвечает начальным температуре Т = Т0 и концентрации реакционноспособ-

ных элементов (например, эпоксидных групп), когда 02 =η ; ∗
1a соответствует конеч-

ным условиям отверждения (η2 = 1). 
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Значения  ∗
0a  и ∗

1a  определяются из эксперимента. Экспериментальным  путем 

устанавливаются и зависимости   ρ = ρ(η2,T), c = c(η2,T). 
В первом приближении допустимо пренебречь их изменяемостью и принимать 

при  расчетах ρ = const,  с = const. Коэффициент теплопроводности λ можно получить 
расчетным путем, имея значения перечисленных  уже термодинамических параметров: 








 ρ=λ ∗a

c
. 

Располагая кинетической схемой, можно составить систему дифференциальных 
уравнений, описывающих кинетику изменения концентраций основных реагентов: 

( )nii AALA ,...,1=& ,  (7) 

где  Аi — текущая концентрация i-го реагента, 
dt

dA
A i=i
& . 

В общем случае эта система нелинейных уравнений с переменными  коэффициен-
тами. Например, кинетика взаимодействия эпоксидных соединений с ароматическими 
аминами в процессе отверждения может быть приближенно описана следующей мате-
матической моделью [16,19]: 
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 (8) 

Здесь обозначены концентрации:  А1, А2, А3 — первичных, вторичных и третич-
ных аминогрупп; А4, А5 — эпоксидных  и гидроксильных групп соответственно; (А4А5) 
— комплексов соответствующих  электронодоноров; 
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где — 2211 Б,Б,Б,Б ′′  — константы скорости протекающих реакций (соответствующих 
рассматриваемой кинетической схеме). 

Очевидна сложность исследования такой схемы. Поэтому используются упро-
щающие допущения, обоснование которых в каждом конкретном случае требует про-
ведения  достаточно большого объема тщательно поставленных экспериментов.  Как 
правило, оказывается, что для определения скорости протекания типичных сложных 
реакций полимеризации нет необходимости следить за изменением всех участвующих 
в них веществ. Так, например, в случае взаимодействия эпоксидных соединений с аро-
матическими аминами изменение скорости  реакции W во времени формально описы-
вается уравнением третьего порядка ]][][[ 543 AAAkW= . 

В работах [30,46] экспериментально установлено, что глубина превращения η2 в 
каждый момент времени может быть оценена исходя из приближенной зависимости, 
фиксирующей изменение концентраций только эпоксидных, гидроксильных групп и  
комплексов соответствующих электронодоноров. 

( )
04

54404
2 A

AAAA −−=η .  (9) 

Изложенный подход при составлении уравнений химической кинетики отвечает 
сущности протекающих сложных реакций. Однако его реализация весьма затрудни-
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тельна, т. к.  предполагает проведение для каждой конкретной задачи большого объема 
экспериментальных исследований. Использование полной системы уравнений химиче-
ской кинетики (3-8) целесообразно только в задачах по изучению химических свойств 
полимеров. Поэтому широко используется упрощенное представление закономерности 
формирования молекулярной структуры полимера при его отверждении. Кинетическое 
уравнение записывают в виде [19,39]: 

dt

d
Tk 2

22ρ ),()(
22

η=ηην=η && .  (10) 

Такая  аппроксимация процесса, строго говоря, не отражает вышеизложенного 
механизма протекающих сложных химических реакций. Ограничения в его использо-
вании вытекают из того, что параметры kр и v2 зависят не только от T и но и от многих 
других факторов реакционноспособной массы вещества, формы  изделия, начальных 
условий и др. 

По существу kр представляет собой эффективную константу скорости, a ν2 — 
формальную зависимость скорости химической реакции от степени отверждения. Зави-
симость (10) носит эмпирический характер и может использоваться в узких рамках — 
для конкретных условий. Несмотря на ограниченный характер, она привлекает своей 
простотой. Для kр(T) используют зависимость в форме Аррениуса: 

TekTk K

Э

2

2

)( =ρ ,  (11) 

где  k2 — постоянная скорости реакции, где Эi— энергия активации. 
Вид функции v2 (η2) зависит от типа химической реакции и её можно аппрокси-

мировать зависимостью 

( )m222 1)( η−≈ην ,  (12) 
где  m — показатель рода реакции, для простых (1-го рода) реакций полимеризации 
m = 1. 

Реологические и физико-механические характеристики композитных систем (ма-
териалов и связующих) на основе реакционноспособных олигомеров являются одним 
из основных параметров, определяющих режимы формования материала и возмож-
ность его эксплуатации в том или ином конкретном изделии и/или конструкции. В об-
щем случае отверждающаяся композиция в процессе образования пространственнос-
шитой структуры проходит различные физические состояния, характерные для поли-
мерных систем, — от вязкотекучего до стеклообразного. 

На основе реологических методов исследований процессов отверждения олигоме-
ров в блоках была создана достоверная картина изменения физических (релаксацион-
ных) состояний отверждаемой системы от вязкой жидкости через вязкоупругую среду 
до стеклообразного твердого тела [13,18,35,47,52].  

Для описания кинетики процесса отверждения эпоксидных и эпоксикремнийорга-
нических смол аминами (дициандиамид) и металлорганическими отвердителями невы-
сокой функциональности и структурирования низкомолекулярных кремнийорганиче-
ских каучуков, а также ненасыщенных полиэфирных смол, успешно используется фе-
номенологическое уравнение, отражающее эффект автоускорения [52]: 

( )( ),11 222 η+η−=ν c   (13) 
где  с – константа, характеризующая эффект автоускорения. 

Экспериментально показано, что идентичное математическое описание кинетики 
отверждения имеют различные по химической природе реагенты и что эффект автоус-
корения является общим для процессов образования материалов с поперечно-сшитой 
структурой в блоке. Это отражает особенность структурирования в процессах получе-
ния материалов с сетчатой структурой, то есть каждый последующий акт реакции, в 
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особенности после гель–точки, существенно ограничивает подвижность системы, лока-
лизуя дальнейшее протекание процесса в ограниченных областях. В предельном случае 
это приводит к принципиальной незавершенности реакции вследствие неполной кон-
версии функциональных групп в конце процесса отверждения. На такую возможность 
указывают результаты экспериментально обнаруженного явления, получившего назва-
ние "эффект автоторможения" [35,47,52]. 

Кинетика таких процессов описывается феноменологическим уравнением вида: 
( )( ) ,11 222 ξη−η−=ν   (14) 

где  ξ — безразмерный параметр, характеризующий эффект автоторможения; он име-
ет существенно иной физический смысл, в отличие от коэффициента с в уравнении 
(13), и отражает ограниченную подвижность полимерной системы, приводящую к 
диффузионным ограничениям продолжения реакции. 

В отдельных случаях диффузионные ограничения могут быть сняты простым по-
вышением температуры. Такой путь приводит к последовательному изменению значе-
ний параметра ξ вплоть до единицы, при этом уравнение (14) трансформируется в ки-
нетическое уравнение второго порядка [52]. В этой же работе на примере изменения 
модуля упругости в процессе отверждения полифенилметилоксанового олигомера по-
казано, что возможны варианты взаимного наложения и совместного проявления эф-
фектов автоторможения и автоускорения. Картину отверждения при наличии эффектов 
автоторможения и автоускорения можно описать уравнением 

( )( )( ) .111 2222 ξη−η+η−=ν с   (15) 

При повышении температуры отверждения до 2300
С   ξ = 1 и уравнение транс-

формируется в кинетическое уравнение второго порядка с автоускорением: 

( ) ( ) .11 2
2

22 η+η−=ν c   (16) 
Экспериментально доказанная универсальность математического описания кине-

тики отверждения различных композитных систем уравнениями (13 – 16) свидетельст-
вует об общности физико–химических явлений, сопутствующих процессу структури-
рования ПМ. Отсюда можно сделать важный в практическом аспекте вывод о том, что 
собственно химизм реакций, приводящих к сшиванию полимера, не играет решающей 
роли в общей картине формирования физико-механических свойств ПКМ в процессе 
отверждения. Следовательно, для моделирования этих явлений достаточно ограничить-
ся феноменологическими кинетическими уравнениями вида (10). Например, из этого 
уравнения в частном случае можно получить для реакций поликонденсации ν2=(1-η2)

2 и 
для простых (1-го рода) реакций полимеризации ν2 = 1-η2. К такому же виду (10) при-
водится уравнение структурных превращений и для сложных реакций полимеризации 
эпоксиаминных связующих полимеров в случае, когда в качестве полуфабриката ис-
пользуется препрег (η2 > 0,3) [11,35]. 

Уравнение химической кинетики для полимерной матрицы в составе материала 
изделия. Отверждение полимеров в блоке и в конструкции отличается в связи с неодно-
родностью температуры и концентрации реагентов. При отверждении систем в составе 
материала конструкций с большой реакционноспособной массой эти уравнения долж-
ны учитывать неоднородность распределения концентраций реагентов и их расходова-
ние при структурировании по объему [42,53]. 

Идеи акад. Л.И. Седова о роли диффузионных явлений фазовых переходов в ме-
ханике сплошной среды [54] были распространены в [55] на задачи моделирования ме-
ханических явлений, возникающих при обработке композитных материалов. Опираясь 
на эти теоретические разработки, в [56,57] было высказано предположение, что в до-
полнение к фронтальному характеру отверждения, в толстостенных конструкциях зна-
чительное влияние на формирование структуры ПМ начинают играть обусловленные 
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неравномерностью протекания реакций отверждения по толщине изделия процессы 
диффузии веществ, участвующих в этих реакциях, что нашло подтверждение результа-
тами численного эксперимента [57,58]. Это, в свою очередь, способствует возрастанию 
уровня поля остаточных технологических напряжений. О необходимости учета диффу-
зионных процессов при определении напряжённо-деформированного состояния (НДС) 
конструкций из ПКМ также упоминаются в статьях [33,38]. Учет диффузионных явле-
ний в названных работах, производится при составлении уравнений сохранения и соот-
ношений связи. Наиболее естественным вытекающим из физической природы явлений 
выводом является представление о том, что диффузионные процессы должны учиты-
ваться уравнениями химической кинетики, теплопроводности, концентраций веществ, 
участвующих в реакциях отверждения ПМ при изготовлении изделий из ПКМ [39,56]. 

При отверждении полимерной матрицы в ее объеме содержатся две фазы вещест-
ва: прореагировавшего и не прореагировавшего в реакции полимеризации. В объеме ∆V 
любой произвольной окрестности точки М в рассматриваемый момент времени t при-
сутствует количество ∆Q1 вещества прореагировавшего и ∆Q2 – не прошедшего реак-
цию отверждения, причем в любой промежуток времени в соответствии с законом со-
хранения вещества 

const21 =∆=∆+∆ QQQ .  (17) 
Под концентрацией вещества в окрестности точки r  будем понимать: 

( ) ( )
( ) V

Q

V

Q

rV

rQ
ru

VVV ∆
∆+

∆
∆=

∆
∆=

→∆→∆→∆
2

0

1

00
limlimlim . (18) 

Введем обозначения концентраций прореагировавшей фазы ПМ u1 и не прореаги-
ровавшей фазы ПМ u2 . 

( ) ( ) ( )rururu 21 += .  (19) 

Предполагая, что функции ( ) ( ) ( )rururu 21 и,  необходимое число раз дифферен-
цируемы и, следуя закону Фика, определим плотность потоков вещества и его фаз, про-
ходящих через единичную поверхность Ω, ограничивающую объем ω в окрестности 
точки r  в единицу времени: 

( )( )
( )( )
( )( ) .grad)(

;grad)(

;grad)(

222

111

ruDrDJ

ruDrDJ

ruDrDJ

⋅−=υ−=

⋅−=υ−=
⋅−=υ−=

  (20), 

где  D — коэффициент диффузии, который в общем случае зависит от концентрации 
данного вещества и физико-химических свойств смеси фаз. 

Концентрация вещества u в каждой точке рассматриваемой области не зависит от 
времени (процесс стационарен), но концентрация его фаз u1 и u2 изменяется с течением 
времени, то есть ( ) ( )truutruu ,,, 2211 == , хотя  

( ) ( ) ( )trutruru ,, 21 += .  (21) 

На этом основании из уравнения материального баланса получим:  

∫ ∫ ∫ ∫ ∫ ∫∫ ∫ ∫
ω ωω
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ii
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0 00

))(grad(div . (22) 

Поскольку область ω точки М выбрана произвольно, тогда имеет место: 

ii
i fuD

t

u ±⋅=
∂
∂

))(grad(div .  (23) 

где  fi – интенсивность внутреннего источника (стока) определяется типом химической 
реакции отверждения (полимеризации, поликонденсации и т.д.); знак “+” для источни-
ка, “–“ для стока. Под источником (стоком) будем понимать изменение концентрации 
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прореагировавшего (не прореагировавшего) вещества в результате химической реакции 
в единичном объеме в единицу времени. Интенсивность внутреннего источника может 
быть определена из рассмотрения уравнения химической кинетики отверждения для 
моноблока полимерной матрицы (10–16). 

Для однозначного определения концентраций вещества ui находящегося в i-ой фа-
зе, удовлетворяющего уравнению (23), необходимо учесть начальное и граничное ус-
ловия. Начальная концентрация фаз в момент времени t0 = 0 (химические реакции от-
верждения еще не начались) составит: 

uuu == 21 ,0 .  (24) 
Внешние границы Sв и Sн конструкций являются непроницаемыми для веществ, 

тогда граничные условия согласно закону Фика представим в форме: 

нв,0 SrиSr
n

ui ∈∈=
∂
∂

.  (25) 

Принимая во внимание, что отношение 
u

u1  представляет собой относительную 

степень полимеризации η2,    10 2 ≤η≤ , уравнения (23) и условия(24), (25) записывают-
ся в виде:  
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SSrfD
t   (26) 

Таким образом, уравнения (26) описывают кинетику пространственного отвер-
ждения ПМ в объеме материала изделия. Они, совместно с уравнениями теплопровод-
ности (1) и (2), составляют искомую термохимическую модель отверждения ПКМ в со-
ставе изделия (конструкции). 

В частном конкретном случае для реакции пространственной полимеризации (26) 
уравнения принимают следующий вид: 

( )
)),(1(

),(K
exp))),((grad(div

,
202

2 rt
rtT

En
krtD

t

rt a η−








⋅
−⋅+η⋅=

∂
η∂

. (27) 

Полученные уравнения отличаются от ранее известных[18,22,31,55] тем, что они 
описывают процесс протекающих реакций полимеризации в пространстве, занимаемом 
полимерной матрицей. 

Для 4-го этапа постулируется возможность описания кинетики α-перехода фор-
мальной зависимостью такой же структуры, как и (10): 

)( 4444
4 ην=η

Tak
dt

d
   (28) 

Используя импульсивные функции и обозначив ∆U0(τi,τi+1) = U0(τi) — U0(τi+1), на 
базе приведенных выше зависимостей, кинетическое уравнение для всего ТП можно 
записать в виде: 
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 (29) 

Изменение энергий активации прямых и обратных реакций Эi и тепловых эффек-
тов реакции Qi на протяжении всего технологического процесса иллюстрируется схе-
мой, приведенной ниже на рис.1.  
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Рис. 1 

Рис. 2 

При неизменной на каждом из этапов температуре интегрирование уравнения (29) 
приводит к зависимости 
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Зависимости ηi для ПМ могут быть построены на базе экспериментальных дан-
ных, если за меру структурного состояния принять какую-либо ее физическую характе-
ристику, например, вязкость (жесткость) или время релаксации, или массовую плот-

ность [18,32,33]. 
Соотношения теплопроводности 

(1), (2) и кинетики формирования структу-
ры ПМ (29) с учетом (3), (26), (28) пред-
ставляют собой связанную систему уравне-
ний, в которой теплофизические характери-
стики зависят от параметра структурного 
состояния η(t, T), а последний определяется 
термической предысторией. 

В каждом конкретном случае (для ка-
ждой марки связующего) должна быть определена вся совокупность кинетических и 
термодинамических параметров, необходимых для анализа температурных и конверси-
онных полей. Значения этих параметров получают с использованием эксперименталь-
ных данных. В первую очередь необходимо знать: тепловой эффект реакции полимери-
зации q, теплоемкость c, плотность ρ и коэффициент теплопроводности λ, как функции 
температуры и глубины превращения. Особенность состоит в том, что эти характери-

стики эволюционируют в конверсионном поле. 
Качественная картина изменения теплофизиче-
ских (q, с, ρ, α, ν — коэффициент вязкости) и ме-
ханических характеристик (E — модуль упруго-
сти, П — предел прочности) ПМ на протяжении 
всего ТП представлена на рис.2. 

Экспериментальные данные свидетельст-
вуют о том, что на кинетических кривых фазовых 
переходов (рис.1) существуют области, когда из-
менение скорости сдвига в 2-3 раза вызывает 

уменьшение скорости фазового перехода в пределах десятичного порядка [59]. Этот 
факт подтверждает ранее установленную теоретическим путем [27,28,42,49] зависи-
мость энергии активации от степени напряженно-деформированного состояния ПМ. 
Недооценка этого явления и перенесение результатов изучения подобных процессов в 
статических условиях на реальный технологический процесс может привести к сущест-
венным погрешностям и даже к принципиальным ошибкам. Поэтому термохимическая 
модель (1, 2, 29), должна быть взаимосвязана с механической моделью. Такая связь 
может быть осуществлена введением коэффициента сдвига по НДС подобно коэффи-
циенту температурного сдвига (4), то есть [49]  

aσ = exp [γσi],  (31) 
где  σi – интенсивность напряжения; γ – эмпирический множитель. 

Структурная модель. Для того, чтобы воспользоваться зависимостями механики 
сплошной среды, необходимо установить взаимосвязь между свойствами компонентов, 
образующих ПКМ, и перейти к осреднённым физико-механическим характеристикам 
композита в целом. Основываясь на экспериментальных данных [21,35,50,60], можно 
считать, что теплофизические и механические свойства АЭ на протяжении всего техно-
логического цикла в диапазоне изменения параметров температурно-временного режи-
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ма (ТВР) не зависят от температуры и не оказывают влияния на кинетику отверждения 
ПМ. Поэтому для определения механических и теплофизических характеристик ПМ 
можно использовать предложенную в [27,28,42] аппроксимацию вида: 

)],([)],(),([),(),(
1

1н TtTtBTtBTtBTtB mmi

m

i
i ηΦ−+= ∑

=
+ ,  (32) 

где  Вн - значение характеристики в начальный момент термообработки (tн, Tн); Вi и 
Вi+1 — характеристики в начальный и конечный моменты i-го технологического этапа, 
отвечающие границам структурных или агрегатных превращений. Так как 0 ≤ ηm ≤1, то 
Φm можно представить в виде полинома ∑ η=ηΦ

n

n
mmnmm b)( , а в первом приближении 

принять n = 1 и bm1 = 1.  
Механическая взаимосвязь между ПМ и АЭ наступает только после гель–точки, 

то есть при достижении структурным параметром значений η2 ≥ 0,3. С этого момента  
происходит формирование межфазного слоя на границе раздела матрицы и армирую-
щего материала, причем длительность процесса зависит от вязкости связующего, его 
молекулярной массы, физико-химических свойств, скорости его отверждения, размеров 
и структуры пор в волокне и, наконец, свойств аппрета. Его толщина и состав изменя-
ются в процессе отверждения ПМ. Межфазный слой в конечном состоянии имеет и со-
став, и структуру, отличающиеся от состава и строения матрицы, поскольку помимо 
материала самой матрицы он включает в себя и некоторые продукты, входящие в со-
став армирующего наполнителя. Он неоднороден по составу, а его толщину точно оп-
ределить нельзя, поскольку состав и структура граничного слоя изменяются плавно. 
Поэтому условно принимают за его толщину такую протяженность, на которой его со-
став и свойства изменяются по отношению к матрице и армирующему волокну в задан-
ных пределах. Толщина межфазного слоя в конечном состоянии у различных материа-
лов, как правило, колеблется в значительных пределах: от 0,01 до 5 мкм. Его роль в 
формировании конечных свойств ПКМ существенна, а потому изучению и управлению 
процессами формирования межфазного слоя следует уделять большое внимание [61]. 
Однако, при исследовании актуального силового поля в процессе технологического 
этапа, когда структура слоя еще не устойчива, его влиянием на свойства композиции 
можно пренебречь. 

В этом случае целесообразно ПКМ представить квазигомогенной средой, свойст-
ва которой в трансверсальном направлении описываются моделью Максвелла, а в тан-
генциальной плоскости – моделью Фойхта [19].  

Таким образом, кинетическое уравнение (29), описывающее эволюцию конверси-
онного поля, в совокупности с уравнениями теплопроводности (1) и (2), граничными и 
начальными условиями составляют связанную систему термокинетических уравнений, 
а с учетом (31) и связанную с уравнениями механики сплошного тела. Располагая в ре-
зультате ее решения закономерностями, характеризующими пространственно-
временное распределение температур и степени конверсии η (30) и зная зависимость 
механических свойств полимера от этих параметров (32), получаем возможность при-
ступить к решению термовязкоупругой задачи для определения актуальных технологи-
ческих напряжений и деформаций в изделии, возникающих в процессе изготовления. 

 
3. Моделирование силового взаимодействия в конверсионно-тепловом поле 
При формировании моделей, описывающих механические явления, сопутствующие ТП 
создания изделий из ПКМ, учитывалось, что на 1-м этапе КМ представляет пористую 
двухкомпонентную среду, где ПМ находится в вязкотекучем состоянии. Проницае-
мость среды, фильтрационные свойства матрицы характеризуются коэффициентами κп 
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(проницаемости) и κф (фильтрации). В общем случае объем композитной заготовки V(t) 
изменяется во времени (например, при изготовлении ее методом намотки). Нагрузка с 
интенсивностью р0 на поверхности Ω(t) формуемой заготовки, создаваемая при прессо-
вании или намотке очередных слоев описывается функцией [62] 

∫
Ω

− Ω=
)(

0
1 )()(

t

dptVtf  . 

Для первого этапа при η2 < 0,3 характерны фильтрация связующего полимера и 
уплотнение пакета, сопровождающееся изменением поля начальных технологических 
напряжений, вызванных давлением в пресс-форме или натяжением при намотке и т.п. 

С учетом выше изложенного система уравнений механики включает: 
— уравнение равновесия ПКМ  
ψа divσa + ψм(η) div σм = ψм(η) f(t) δ0(t-t0) , (33) 
— уравнение связи поля скоростей движения вязкотекучей (с вязкостью νм) ПМ в 

пористой среде (с коэффициентами κп и κф) с полем давления р в ней: 
vп = - κф(η) grad p = -νм(η)ρм-1κп grad p ; (34) 
— уравнение неразрывности при движении вязкотекучей ПМ в деформируемой 

среде 

0)grad(div)( пмммм =κνψ−ρψ
∂
∂

p
t

;  (35) 

— физические уравнения для ПМ и АЭ 
σм = р I + Fм(Dм)  ; ρм = ϕм(p) ; σa = Fa(ε), (36) 

где  индексы “а”, “м ” относятся к АЭ и ПМ соответственно, ψ — объемное содержа-
ние компонента в ПКМ; 

δ0 = 0 ∀ t ≥ t0 ; δ0 = 1 ∀ t < t0 ; σ — напряжение; Dм — - тензор скоростей дефор-
мации ПМ; I — единичный тензор; ε — тензор деформаций АЭ. 

Система уравнений (33)-(36) дополняется соотношениями теории деформаций для 
твердой фазы (АЭ), вытекающими из механики твердого деформируемого тела и кине-
матическими — из теории сплошных сред. 

Вязкотекучие свойства ПМ формируются в соответствии с той же закономерно-
стью, что и распределение температуры по объему ПКМ. Последняя находится из тер-
мохимической модели (п.1). 

Разработка основных соотношений механики для последующих технологических 
этапов, когда ПМ приобретает жесткость (η2 ≥ 0,3), возникает адгезионное взаимодей-
ствие компонентов и, следовательно, обеспечивается их совместное деформирование, 
потребовала учета неизотермического характера режимов и химико-физических про-
цессов формирования структуры ПМ. На этих этапах уравнения равновесия и соотно-
шения геометрии деформаций для ПМ и АЭ записываются известным образом, но для 
ПМ они дополняются уравнениями сохранения массы при усадочных деформациях, 
которые появляются при структурных превращениях и релаксационных переходах: 

0)1( 11 =
∂

∂θ
θ−+

∂
∂ρρ −−

tt
y

y , 

где  θy = εkk - изменение объема, обусловленное усадкой ПМ. 
Особую проблему составляет группа уравнений состояния для ПКМ в ходе тех-

нологической переработки последней. 
Реологические свойства АЭ органической природы в подавляющем большинстве 

случаев могут быть представлены соотношениями термоупругости для цилиндрически 
ортотропного или изотропного тела. Реологические свойства таких АЭ должны учиты-
ваться на этапе эксплуатации, но в процессе технологической переработки, в силу от-
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носительно невысокого уровня нагрузок, их проявлением допустимо пренебречь. Иначе 
обстоит дело с ПМ. В ходе ТП наиболее достоверной для ПМ представляется модель 
изотропной вязкоупругой термореологически сложной среды, свойства которой опре-
деляются структурными и агрегатными состояниями, причем в пределах одного со-
стояния эти свойства неоднородны, нестационарны и нетермостабильны. Поэтому 
формализация физических зависимостей для ПМ является очень сложной задачей. 

Авторами [27,28,41,42,49,63,64] постулируются гипотезы об аддитивности 
свойств компонентов в ПКМ и существовании полифакторновременных аналогий. 
Принятие их базируется на результатах экспериментов, которые показывают, что свой-
ства ПМ в составе ПКМ и в однородной массе достаточно близки, а это дает основания 
предположить, что эффект физико-химического взаимодействия компонентов в про-
цессе создания ПКМ не оказывает существенного влияния на свойства ПМ. То же 
можно сказать и о функциях, характеризующих смещение релаксационного спектра из-
за влияния определяющих факторов. Известны эксперименты, подтверждающие суще-
ствование температурно-напряженно-временной аналогии. Существование конверси-
онно-временной аналогии вытекает из подобия изохронных температурных и конвер-
сионных поверхностей. В названных вариантах монофакторных временных аналогий 
рассматривается реологически простая зависимость скорости релаксационных процес-
сов от отдельно действующих факторов βi. В подобных случаях заменой реального 

времени t на условное ( ∫ ′′β=ξ β

t

tdtaL
0

)3( )]([)( , где аβ[β(t)] — функция временной редук-

ции по параметру β), удается перейти от параметрического семейства кривых ползуче-
сти к “единой” изопараметрической кривой Еε(ξ), приведенной к фиксированному зна-
чению параметра β = β0. 

В изучаемом ТП наблюдается совместное действие совокупности определяющих 
факторов. Поэтому в общем случае в рассматриваемом классе задач условное время, в 
соответствии с гипотезой о полифакторновременной аналогии, должно вводиться по 
зависимости: 
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Если принять гипотезу о некоррелированности названных выше факторов, то 
аT,η,σ = аT⋅аη⋅аσ . Тогда открывается возможность использовать для ПМ в качестве фи-
зических соотношений уравнения термовязкоупругости в инвариантной к перечислен-
ным параметрам форме. Таким образом, центр тяжести трудностей в практическом ре-
шении задач о формировании и эволюции напряженно-деформированного состояния в 
конверсионном поле ПКМ в ходе ТП создания изделия переносится на определение 
функции временной редукции аT,η,σ. 

Физические уравнения замыкают систему фундаментальных соотношений, опи-
сывающих механические явления, сопутствующие ТП. 

Характерной особенностью для массивных изделий и отдельных узлов является 
возможность одновременного существования зон, где ПМ находится в вязкотекучем, 
высокоэластическом и вязкоупругом состояниях. 

При решении практических задач везде, где это допустимо, следует переходить к 
квазиоднородным и квазигомогенным моделям путем введения эффективных характе-
ристик ПКМ [43–45]. Это равносильно пренебрежению напряжениями и деформациями 
на микро- и наноуровнях, но позволяет перейти к рассмотрению краевой задачи для 
сплошного анизотропного тела, что существенно сокращает объем вычислений при 
численных экспериментах. При наличии наноразмерных армирующих веществ эффек-

Coupled problems of mechanics and chemical physics in the technology... 45



тивные характеристики должны определяться с учётом их аномального поведения 
[65,66]. 

Типичными технологическими дефектами макроструктуры конструкций из ПКМ 
являются трещины (расслоения) и искривление АЭ из-за потери ими устойчивости пер-
воначальной формы [16-19,63]. 

Для их предотвращения необходимо, чтобы поверхности интенсивности техноло-
гических напряжений и деформаций на каждом из этапов ТП изготовления изделия, 
рассчитанные с учетом эффекта наследования, не пересекали поверхностей предельных 
состояний. Эти условия формализуются зависимостями [67]: 

σмi(t) < Пмi(t),   εмi(t) < εi* ,   σа-(t) < П*(t ), (37) 
где  σмi, εмi - интенсивности напряжений и деформаций в ПМ; Пмi и εмi* — их пре-
дельные значения; σа- - сжимающие напряжения в АЭ; П* — их критические значения 
для АЭ в вязкотекучей или высокоэластичной ПМ[68]. 

Для особо ценных изделий с целью повышения гарантии сохранения бездефект-
ной макроструктуры ПКМ на всех этапах технологической переработки рекомендуется 
ограничения (37) дополнить требованием, чтобы на всех стадиях ТП скорости расши-
рения поверхностей предельных состояний оставались не меньше скоростей расшире-
ния поверхностей технологических напряжений и деформаций: 
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Чтобы использовать критериальные зависимости (37) и (38), необходимо распола-
гать формализованными моделями предельных состояний. Трудно переоценить труд-
ности проблемы создания таких моделей. Авторами [20] предложена модель предель-
ных состояний, построенная по аналогии с моделью (32), то есть в (32) символ-функция 
В принимает смысл соответствующего предельного показателя. Тогда, располагая экс-
периментальными данными о прочности ПКМ в характерных точках структурных со-
стояний[47] и видом функций, описывающих закономерности эволюции структурных 
превращений на соответствующих этапах ТП, получаем возможность прогнозирования 
кинетики предельных состояний, и, следовательно, практического использования сово-
купности критериев (37) и (38).  

Для значений вязкоупругих и предельных показателей характерен разброс, по-
этому должны рассматриваться доверительные интервалы сравниваемых величин при 
заданной достоверности. Наложение таких интервалов будет свидетельствовать об 
опасности образования дефектов в ПКМ на рассматриваемом технологическом этапе 
изготовления изделия. 

Приведенная выше совокупность моделей, описывающих силовое взаимодействие 
в конверсионном поле (29), позволяет исследовать на единой методологической основе 
следующие группы прикладных задач: 

— расчетного прогноза технологических напряжений и деформаций, формирую-
щихся на всех стадиях ТП изготовления изделий из ПКМ (методами намотки, горячего 
прессования в замкнутых пресс-формах и других) с учетом термовязкоупругой предыс-
тории; 

— расчетного прогноза значений предельных характеристик ПКМ на всех этапах 
ТП; 

— расчетного прогноза условий образования и предотвращения дефектов макро-
структуры ПКМ в виде расслоений (трещин) и искривления арматуры на каждом из 
этапов ТП переработки композита в изделия и во время эксплуатации в широком диа-
пазоне температур, включая криогенные; 
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— обоснование способов управления параметрами ТП и предельными характери-
стиками материала при изготовлении конструкций, обеспечивающих бездефектную 
структуру ПКМ в изделии. 

В [16–19,56,57,69] приведены решения типовых прикладных задач, полученных 
авторами и их учениками, достаточно полная библиография и анализ опубликованных 
работ. Показано, что ограничение рамками изолированного этапа (как правило, охлаж-
дения) может в ряде случаев приводить к качественному отличию расчетных прогнозов 
от реально наблюдаемых явлений. 

Из приведенных выше моделей путем последовательных упрощений (предельных 
переходов) могут быть получены совокупности моделей для всех типов композитных 
систем с отверждающейся матрицей и гомогенных материалов. 

 
4. Задачи управления и оптимизации конструкторско-технологических проектов 
изготовления конструкций из композитных материалов 
Общие подходы к решению задач управления и оптимизации конструкторско-
технологических проектов изготовления конструкций и деталей из ПКМ изложены в 
[19,39,67,70], где приведена и библиография по рассматриваемой группе моделей. От-
мечено, что управление параметрами ТП и оптимальное проектирование конструктор-
ских проектов должно рассматриваться как результат функционирования двухуровне-
вой организационно-технической системы, где приоритет окончательных решений от-
дается уровню, вырабатывающему конструкторские решения. На верхнем уровне пре-
следуется цель максимального удовлетворения требований качества изделия в условиях 
эксплуатации путем оптимизации геометрии изделия и схемы армирования, исходя из 
условий гарантии стойкости к спецификационным внешним воздействиям при значе-
ниях минимальных массогабаритных, стоимостных и/или других показателей, опреде-
ляемых целевой функцией (критериями эффективности). На нижнем – оптимизируется 
управление параметрами ТП изготовления, обеспечивающее реализацию заданных 
проектом конечных характеристик ПКМ в конструкции, отсутствие дефектов макро-
структурного уровня и других показателей качества. На основе собственной базы кри-
териев и ограничений обоснована стратегия организации взаимодействия конструктор-
ского и технологического уровней. 

Примером конструктивной оптимизации может служить модели, рассмотренные в 
[71–74], где на базе критериев минимальной массы и максимальной вместимости опре-
деляются рекомендации по выбору геометрии, рациональной системы подкрепляющего 
набора и механические характеристики ПКМ изделия. Модель позволяет учесть схему 
армирования материала. 

Управление параметрами ТП создания конструкций и изделий из ПКМ имеет 
особенности. Во-первых, оно направлено на синтез конструкции требуемой несущей 
способности с заданными свойствами и необходимым качеством структуры ПКМ. Во-
вторых, связано с прогнозированием будущих возмущающих воздействий на ТП и бу-
дущих состояний ПКМ; в третьих, - с оптимизацией будущих заданных и необходимых 
предельных состояний ПКМ. 

Управление ТП бывает активное и пассивное. Под активным управлением пони-
мается такое управление, когда на протяжении всего ТП предоставляется возможность 
целенаправленно изменять его параметры. При пассивном управлении параметры ТП 
назначаются продромно (гр. -prodromos – предтеча) на весь цикл синтеза конструкции 
из ПКМ. Сегодня из активных методов достаточно хорошо разработаны и широко при-
меняются методы управления параметрами температурно-временного режима (ТВР) 
отверждения ПМ и температурой оснастки [8,70]. Они направлены на снижение уровня 
актуального поля технологических напряжений и создание заданного поля остаточных 
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технологических напряжений (ОТН). Из группы пассивных методов в практике нашли 
применение методы управления силовыми факторами и конструктивно-структурными 
параметрами ПКМ [19,67]. Эта группа способов управления направлена на повышение 
прочности твердеющей ПМ и на изготовление конструкций с заданной эксплуатацион-
ной прочностью путем принятия оптимальных конструктивных решений. К ним, преж-
де всего, следует отнести компенсационные способы [7,75] и способы трансверсально-
го армирования коротковолокнистым наполнителем (КВН) [76-78]. Существо первых 
из них состоит во введении в процессе одноактного формования по толщине стенки из-
делия по заранее определенному закону специальных прослоек, компенсирующих в по-
следующем усадочные деформации, возникающие в ПКМ на стадиях структурирования 
и стабилизации. Во втором случае управление осуществляется количеством и распре-
делением в объеме ПКМ вводимым КВН по заранее определенным законам. Ниже да-
ется оценка эффективности этих групп методов управления без рассмотрения техниче-
ского аспекта их реализации. 

Выбор целевой функции для моделей управления параметрами ТП изготовления 
конструкций из ПКМ, обеспечивающими заданный уровень качества материала в гото-
вом изделии, несравненно более сложная задача. Это наглядно иллюстрируется на 
примере класса задач управления поля НДС изделия, формируемого в процессе его из-
готовления из ПКМ. Здесь можно выделить ряд наиболее общих подходов.  

Первый из них энергетический. В качестве функции цели используется инте-
гральный функционал, включающий энергию, расходуемую на формирование НДС в 
процессе технологической переработки. В самом общем случае целевая функция может 
быть записана как разность энергий, необходимой для разрушения ПКМ в каждый 
фиксированный момент времени и затрачиваемой на его деформирование в результате 
развития механических явлений, сопутствующих всем этапам ТП создания конструк-
ции. Задача оптимизации в этом случае представляет собой поиск на множестве функ-
ций управления ТВР такой, которая при выполнении заданных ограничений доставляла 
бы максимум целевой функции. На базе рассмотренной структуры целевой функции 
могут быть получены функции цели при решении различных типов задач. Например, 
если ставится цель минимизировать поле ОТН, то в интегральном функционале следует 
оставить только вторую составляющую — выражение для энергии деформирования 
материала в процессе изготовления конструкции. В таком случае возникает необходи-
мость отыскать на множестве функций управления ТВР такую функцию, которая дос-
тавляла бы минимальное значение функции цели. 

Другую группу составляют задачи обеспечения предварительного напряженного 
состояния заданного уровня. Такому уровню может быть поставлено в соответствие 
конкретное значение энергии деформации рассматриваемого тела. Тогда функция цели 
представляется разностью энергии технологических деформаций и заданного уровня 
накопленной энергии. Задача оптимизации сведется к отысканию функции управления, 
доставляющей минимум целевой функции. 

Третья группа охватывает задачи, в которых ставится условие, чтобы остаточное 
НДС не превзошло опасного уровня, при котором начинается разрушение материала. В 
этом случае рассматриваемая функция цели по существу переходит в категорию огра-
ничений, а оптимизация может вестись по минимальному отклонению от режима, дос-
тавляющего наибольшие значения физико-механических характеристик, ответственных 
за несущую способность конструкции. 

В качестве ограничений для функции управления силовым режимом должны 
приниматься условия сохранения прочности и неискривленности формы АЭ, условия 
обеспечения заданного рисунка армирования и др. Для функции управления ТВР — 
условие не превышения температурой максимального значения, при котором начинают 
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проявляться термоокислительные и деструкционные процессы. Нижней границей здесь 
может служить температура стеклования. Важным является введение ограничений ис-
ходя из влияния отклонений от ТВР, обеспечивающего максимальные конечные физи-
ко-механические показатели ПКМ. 

Сложность математической формализации такой задачи очевидна — в первую 
очередь из-за трудностей в формировании функции цели. Сегодня мы еще не распола-
гаем для этого достаточными знаниями. Следствием такого положения являются по-
пытки постановки и исследования упрощенных частных задач. 

Для второго подхода в формировании целевой функции характерна оптимизация 
не по конечному уровню НДС, возникающего в ходе изготовления конструкции, а по 
времени протекания технологического процесса, при котором достигается заданный 
эффект по управлению полем остаточных технологических напряжений. Такой подход 
по существу приводит к категории задач быстродействия. 

Подавляющее большинство работ и до сегодняшнего дня посвящено анализу 
только режима охлаждения, исходя из допущения, что именно этот этап является от-
ветственным за сохранение монолитности конструкции. Гипотеза о формировании 
фронта полимеризации на этапе структурирования и фронта α-перехода (стеклования) 
на этапе стабилизации, позволила установить существенную роль именно этапа поли-
меризации в образовании расслоений. На этапе же охлаждения происходит, прежде 
всего, раскрытие таких расслоений, хотя при этом могут образовываться и новые де-
фекты. 

Поскольку в основу рассуждений положена гипотеза о неравномерности конвер-
сионно-теплового поля ( ),(),,( trTtr

rrη ) как основной причине возникновения и развития 
радиальных растягивающих напряжений, естественным результатом явилось стремле-
ние так организовать управление подводом тепла к системе, чтобы распределение его 
по толщине изделия оставалось равномерным в течение периода технологической пе-
реработки КМ. Но требовать строгого удовлетворения условий const)(),( →η rTr

rr
 не-

возможно. Оно может быть реализовано лишь за неограниченно длительный период 
времени (t → ∞). Требование же минимизации длительности ТВР противоречит усло-
вию минимизации неоднородности температурно-конверсионного поля. Противоречие 
устраняется путем перевода условий const)(),( →η rTr

rr
 в ограничения. Для назначен-

ных предельно допустимых значений параметров неоднородности в качестве целевой 
функции рассматривается время процесса термообработки. В качестве функций управ-
ления выступают зависимости, характеризующие закономерности подвода тепла к от-
вержденному изделию. На этом множестве функций находятся такие, которые достав-
ляют минимум продолжительности процесса термообработки при выполнении задан-
ных ограничений. К числу важных дополнительных ограничений относятся установле-
ние верхних границ температуры и глубины превращения. Первая определяется из ус-
ловия недопущения возникновения и развития нежелательных побочных химических 
реакций. Вторая определяется уровнем глубины превращения η. Оптимальный темпе-
ратурный режим, создаваемый в термокамере, ищется методом последовательных при-
ближений с использованием численного решения системы дифференциальных уравне-
ний химической кинетики и теплопроводности. 

Одной из причин, вызывающих возникновение радиальных растягивающих тем-
пературных напряжений в оболочках из ПКМ, является анизотропия их теплофизиче-
ских свойств. Но так как расположение арматуры относится к управляемым факторам, 
то в принципе можно в качестве основных контролируемых параметров выбрать и по-
казатели анизотропии теплофизических характеристик, например, КЛТР.  
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Располагая зависимостями, связывающими угол намотки по толщине ϕ(r) с вели-
чиной КЛТР, в итоге можно прийти к искомой закономерности. В более упрощенной 
постановке подобная задача решалась в [9,67]. 

Рассмотренный способ характерен оригинальностью замысла, но требует про-
должения теоретических исследований и количественного анализа. В частности, пред-
ставляет интерес оценка влияния неравномерности распределения температур по тол-
щине конструкций. Кроме того, необходимо оценить влияние изменения угла намотки 
по толщине на несущую способность конструкции. 

В задаче о нахождении закономерности управления температурным полем на ста-
дии охлаждения в полученном путем отверждения полуфабрикате детали с целью 
обеспечения ненапряженного состояния в течение всего этапа охлаждения (исходное 
состояние также считается ненапряженным). Алгоритмы решения строятся на базе рас-
смотрения задачи оптимизации теплового режима. В качестве целевой функции ис-
пользуется функционал энергии термоупругой деформации. Например, для плоского 
напряженного состояния ортотропного цилиндра в фиксированный произвольный мо-
мент времени он в гауссовых координатах имеет следующий вид: 

( ) drrV
R

R
rr∫ ϕϕεσ+εσπ=

н

в

. 

На множестве функций распределения температуры Т(r) и термоупругих напря-
жений σ(r) ищутся такие, которые доставляют в каждый данный момент времени экс-
тремальное значение приведенному выше функционалу. При этом распределение тем-
пературы Т(r) подчиняется уравнению нестационарной теплопроводности, а радиаль-
ные остаточные термоупругие напряжения – уравнению равновесия. Используя обоб-
щенный закон Гука с учетом гипотезы Дюамеля-Неймана, целевую функцию можно 
выразить через  σ(r) и Т(r). 

Для определения функции управления в виде закономерности распределения тем-
ператур по толщине цилиндра, которая в каждый конкретный момент времени миними-
зирует упругую энергию, надо располагать математической моделью множества функ-
ций Т(r) управления полем температур и выразить σ(r) через Т(r) путем решения ис-
ходного дифференциального уравнения равновесия. Решение такой задачи в общем ви-
де весьма сложно. Однако, исходя из рассмотрения физического существа протекающе-
го процесса, оказывается возможным построение приближенного выражения для функ-
ции Т(r). Завершающий этап термообработки, являющийся началом отсчета для охлаж-
дения, с полным основанием может рассматриваться как стационарный, так как экспо-
зиция на этой стадии обычно достаточно продолжительна. Решение для такого режима 
известно: 

Т0(r)= Тпов н + (Тпов н - Тпов в )(lnRвRн
–1)-1 ln(rRн

–1). 
Здесь индексы означают: «пов» — поверхность, «н» и «в» — наружная и внутренняя. 

Поскольку именно с такого распределения температур начинается стадия охлаж-
дения, то первой частью решения при неоднородном охлаждении может быть принята 
приведенная выше зависимость. Её следует дополнить членами, учитывающими влия-
ние нестационарности температурного поля. 

Таким образом, определяется функция управления температурным режимом, дос-
тавляющая минимум целевой функции — энергии термоупpyroй деформации на этапе 
охлаждения, а следовательно, обеспечивающая минимальные значения остаточных на-
пряжений. Очевидно, что в качестве ограничения должно выступать условие 
( ) ( ) ( )дmax0дmin TrTT << , чтобы начальное распределение температур Т0(r) не выходило 

за рамки допустимых минимального (Тmin)д и максимального (Тmax)д значений. При этом 
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в качестве (Тmax)д для полимеров может, например, приниматься значение температуры, 
при которой начинается деструкция. 

Весьма перспективным видится путь управления конверсионным полем путём 
введения в матрицу наноразмерных веществ, которые в последствии при термообра-
ботке явятся центрами полимеризации. Разумное их по реакционному объёму обеспе-
чит равномерное конверсионное поле в нём. Например, как показано в [2], электронное 
строение углеродных кластеров фуллероидного типа позволяет рассматривать их как 
эффективные диссипаторы энергии возбуждения. Принимая во внимание их значитель-
ную термомеханическую прочность, естественно рассчитывать также на высокую эф-
фективность таких наносистем, как центров управления надмолекулярной структурой 
полимерных связующих и центров кристаллизации неорганических композиционных 
материалов. 

Подводя итог, следует подчеркнуть, что оптимизация и управление параметрами 
технологического процесса при разработке конструктивно-технологического проекта 
являются наиболее актуальными и наименее разработанными проблемами. К сего-
дняшнему дню решены лишь отдельные разрозненные задачи.  

 
5. Задачи моделирования посттехнологического поведения материала  
в конструкциях  
Моделирование влияния остаточных технологических напряжений на напряженно-
деформированное состояние конструкций из ПКМ. В конструкциях из ПКМ в процессе 
их изготовления неизбежно формируется поле остаточных технологических напряже-
ний. В ряде случаев пренебрежение этим фактом при оценке несущей способности кон-
струкций влечет за собой непрогнозируемое преждевременное разрушение. Вместе с 
тем грамотное управление полем ОТН в процессе изготовления конструкции позволяет 
снизить материалоемкость последней при сохранении прочих эксплуатационных пока-
зателей. Теоретические основы учета технологической преднапряженности на несущую 
способность конструкций были развиты в [79].  

При моделировании влияния технологической преднапряженности на прочность 
конструкций из ПКМ рассматриваются два состояния упругого равновесия. 

Первое состояние естественное, когда при отсутствии внешней нагрузки в конст-
рукции сформировано поле остаточных технологических напряжений. При этом поле 
остаточных деформаций во внимание не принимается ( )(0

kij xe ≡ 0). Второе состояние 

актуальное (или основное), когда под воздействием вектора поверхностных сил 0q
v

 в 

конструкции формируется поле напряжений )(*
kij xσ  и деформаций )(*

kij xe . Оно харак-
теризуется малыми по сравнению с единицей удлинениями и сдвигами при одинаковом 
порядке с квадратами углов поворота.  

Исключив из уравнений второго состояния самоуравновешенное поле ОТН, после 
преобразований получим нелинейную систему уравнений, описывающих равновесие 
технологически напряженного элемента гауссовых координатах: 

0)э( 0*** =−+ωσ+σ∇ iinkjnik
q
ijj FF .  (39) 

Поскольку в естественном состоянии конструкция считается недеформированной, 
то соотношения классической теории деформаций и граничные условия остаются спра-
ведливыми, сохраняя свой вид и для технологически напряженных конструкций. Име-

ется в виду, что всегда можно ввести вектор перемещений *u
r
от естественного состоя-

ния (даже при 00 ≠ije ) к актуальному, через который определяются компоненты тензора 

деформаций еij и углы поворота ωn , удовлетворяющие уравнениям сплошности. 
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В уравнении (39) обозначено ∇j — оператор ковариантной производной; 

iijij Hq /0 σ=σ ;  **~
ikij σ=σ (δki +эkjn ω*

n) — ковариантные компоненты тензоров техноло-

гических напряжений и актуальных обобщенных напряжений соответственно; 

q = H1H2H3q0;   Hi - параметры Ламе; 0
ijij

q
ij σ−σ=σ  — ковариантные компоненты тен-

зора напряжений, обусловленные воздействием внешней нагрузки;  iF  — ковариант-
ные компоненты вектора объемных сил; δij  , Эijn — соответственно тензоры Кронекера 
и Леви-Чивиты; i,j,n = 1,2,3. Черта сверху означает, что соответствующая характери-
стика является ковариантным компонентом тензора. 

Физические соотношения для линейно упругого ортотропного тела, оси упругой 
симметрии которого совпадают с координатами, с учетом технологической преднапря-
женности имеют вид  

0* )2(2 ijijijkkikijijijij eGeEeG σ+−δ+=σ  . (40) 

Здесь Gij — модуль сдвига, ∗
ijE  — приведенный модуль упругости. 

Анализ полученных уравнений показывает, что наличие ОТН вносит изменения 
только в уравнения равновесия и физические соотношения по сравнению с соответст-
вующими уравнениями и соотношениями не преднапряженных конструкций. В частно-
сти, технологические напряжения входят в уравнения равновесия (39) с множителями, 
которые представляют углы поворотов и их производные. Эти углы соответствуют пе-
реходу конструкции из естественного в актуальное равновесное состояние. В физиче-
ские соотношения ОТН входят в форме алгебраического слагаемого. 

Из приведенной модели влияния ОТН на НДС конструкций, включающей систе-
мы уравнений (39,40), могут быть получены путем преобразований модели для конст-
рукций конкретной конфигурации. 
Моделирование влияния остаточных технологических напряжений на устойчивость 
конструкций из ПКМ. При моделировании устойчивости технологически преднапря-
женных конструкций рассматривается еще третье состояние — возмущенное, все ха-
рактеристики которого (σ'ij  , u'i , ω'n) описываются нелинейными уравнениями и соот-
ношениями механики. В рамках принятых выше гипотез уравнение статического рав-
новесия для возмущенного состояния имеет вид [64,80,81]: 

[ ] 0)( ©© =+ω+δσ∇ inkjnkjikj Fэ  ; ©©
jiij σ=σ . (41) 

При этом тензоры и векторы третьего состояния могут быть представлены в фор-
ме суммы первого, второго состояний и возмущений. Считая последние малыми вели-
чинами по сравнению с соответствующими величинами основного (второго) состояния, 
можно записать 

ijij
q
ijij σ+σ+σ=σ 0©  ; i

q
ii uuu +=© ; n

q
nn ω+ω=ω©  . 

Кроме этого объемные силы в статических задачах можно считать независимыми 
от возмущений. Принимая во внимание изложенное выше и используя подход Эйлера, 
из уравнений (39) и (41) после линеаризации получена система однородных уравнений 
нейтрального равновесия: 

.0)( 0 =ωσ+σ∇+ωσ∇+σ∇ lkjlik
q
ikj

q
nmjnimjijj ээ  (42) 

При линеаризации исключены члены, представляющие произведение дополни-
тельных напряжений на дополнительные углы поворота nmjnimэ ωσ , в виду их малости 

по сравнению с основными напряжениями 0
ij

q
ij σ+σ .  
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Таким образом, исследование устойчивости технологически напряженных конст-
рукций сводится к интегрированию системы дифференциальных уравнений в частных 
производных (42) при заданных граничных условиях. Граничные условия формируются 
путем их сравнения в докритическом основном и возмущенном состояниях с учетом 
технологических напряжений, действующих в этих сечениях. Анализ показывает, что 
учет ОТН приводит к изменению только уравнений нейтрального равновесия (42). В 
эти уравнения напряжения входят с множителями, равными углам поворотов и их про-
изводным. Эти суммарные углы характеризуют переход технологически напряженной 
конструкции из естественного (первого) в третье (устойчивое) состояние равновесия. 
Соотношения теории деформаций сохраняют традиционный вид, соответствующий 
теории устойчивости технологически не преднапряженных оболочек, что является 
следствием предположения о недеформированности конструкции в первом состоянии. 
Для решения системы используются общепринятые в теории устойчивости методы. 
О влиянии расслоений на напряженно-деформированное состояние и устойчивость 
конструкций из ПКМ и его моделирование. В зависимости от характерного размера 
технологические дефекты в виде расслоений можно условно разделить на три катего-
рии: субмикроскопические, микроскопические и макроскопические. Наличие первых 
двух групп дефектов объясняет значительное различие между величинами теоретиче-
ской и реальной прочности ПКМ. Обычно в расчетных схемах конструкций такого рода 
дефекты не учитываются, так как они не превосходят допустимых уровней по количе-
ству и концентрации и находятся вне диапазона чувствительности измерительной ап-
паратуры. Несущая способность конструкций с такими дефектами оценивается по ре-
альной (конструктивной) прочности. 

Дефекты третьей категории носят локальный характер и выступают в роли кон-
центраторов напряжений в конструкциях, существенно снижая их несущую способ-
ность. В связи с этим актуальными являются изучение поведения конструкций с рас-
слоением под нагрузкой и разработка на этой научной основе методологии нормирова-
ния дефектов в конструкциях из ПКМ и условий эксплуатации последних.  

Сегодня исследования в основном сосредоточены на изучении механизма подрас-
тания расслоений в однородном поле напряжений [31,40,82]. При этом вводится пред-
положение о том, что присутствие расслоения и его рост не оказывают влияния на поле 
напряжений вдали от его границы. Эта гипотеза принимается также при моделирова-
нии процессов накопления повреждений, при исследовании устойчивости и разруше-
ния конструкций из ПКМ отслаиванием. Присутствие расслоения вносит возмущения в 
поле напряжений не только вблизи контура дефекта, но и в монолитной части конст-
рукции, оказывая влияние на прочность и устойчивость конструкции в целом.  

Существует два подхода [40,82] для построения моделей влияния расслоений на 
НДС и устойчивость конструкций из ПКМ: 

— первый – численный, предполагает использование метода конечных элементов. 
Его достоинство связано с простотой реализации граничных условий на контуре рас-
слоения; к недостаткам следует отнести сложность в подготовке исходной информации 
по топологии конструкции с дефектом, необходимость проверки сходимости решения 
на примере аналитического решения эталонных задач; 

— второй – аналитический, основан на замене конструкции с расслоением экви-
валентной квазимонолитной с переменной жесткостью и получением решения в квад-
ратурах. Такой подход обеспечивает уравнениям традиционный вид соотношений ме-
ханики твердого анизотропного тела, не приводит к повышению порядка дифференци-
альных уравнений и к снижению точности конечных результатов, а наличие аналитиче-
ских выражений позволяет произвести наглядный анализ влияния конфигурации, глу-
бины залегания, размеров и расположения расслоения на несущую способность. 

Coupled problems of mechanics and chemical physics in the technology... 53



При реализации второго подхода считается, что полость расслоения заполнена 
гипотетической средой, наделенной свойством невесомости, объемной несжимаемо-
стью и абсолютной сдвиговой податливостью [69,83]. Основными параметрами рас-
слоения, оказывающими существенное влияние на НДС и устойчивость конструкций, 
являются величина раскрытия и протяженность расслоения, его удаленность от опор и 
залегание по толщине конструкции. Именно эти параметры прежде всего подлежат 
нормированию при решении вопроса о допуске к эксплуатации конструкций из ПКМ с 
технологическими макрорасслоениями.  

Научные основы нормирования качества и определения остаточного ресурса из-
делий включают решение задач о степени влияния типовых дефектов на общую и ме-
стную прочность и жесткость конструкций, об определении размеров расслоений при 
различных видах нагружения, о получении критериальных зависимостей, определяю-
щих условия подрастания дефектов. Этому направлению посвящён ряд работ 
[40,64,68,82,83]. Полученные в них результаты дают качественную сходимость с экспе-
риментом. Но, по существу, систематические исследования в этой области пока долж-
ным образом не развернуты. 

 
6. Задачи по формированию поверхностей тел с низким внешним сопротивлением 
трения  
В этом параграфе хотелось бы обратить внимание специалистов на нетривиальные по-
верхностные явления взаимодействия жидкой среды и твердого тела и на необходи-
мость их детального изучения. Разобраться в этих явлениях можно лишь с атомарно-
молекулярных позиций. В природе любая поверхность имеет микроскопическое уст-
ройство, и ее макроповедение формируется на микроуровне. Стало быть, по настояще-
му познать явления взаимодействия среды и тела можно, лишь изучая строение по-
верхности на микро- или наноуровне [1], с учетом молекулярных движений. Объектом 
исследований должны стать композитные системы армированные нанообразованиями, 
под которыми понимают дискретную среду, состоящую из отдельных атомов [84] или 
наноразмерных жестких частиц [85]. Это, прежде всего фуллерены, углеродные нанот-
рубки, частицы технического углерода или окиси кремния с диаметром (50 – 1) Ǻ, то-
есть размеры которых соизмеримы с межатомным и межмолекулярным расстояниями. 
Подобное свойство наночастиц ставит под сомнение правомерность применения для 
исследования нанокомпозитов фундаментальных закономерностей механики деформи-
руемого тела, базирующиеся на гипотезе о сплошности среды (континуальности). Это 
обстоятельство вызвало «кризис» и некоторую растерянность в умах механиков. Боль-
шинство исследователей пошли по пути спасения гипотезы «сплошности» (принципа 
континуальности) наделяя нанообразования привычными механическими свойствами: 
плотностью, модулем упругости 1-го и 2-го родов, коэффициентом Пуассона и т.п., с 
последующим осреднением для композита в целом по правилу смесей. При этом два 
фундаментальных вопроса остаются вне поля обсуждения (по умолчанию не замечают-
ся) [86]:  

Первый. Экспериментально установленные чрезвычайно высокие прочность и же-
сткость нанокомпозита при незначительном объёмном содержании нанообразований с 
позиций классической механики не могут быть объяснены. Они определяются силовым 
взаимодействием между наночастицами и матрицей на границе раздела. В решении 
этого вопроса наметилось два пути: первый —методами механики разрушения опреде-
ление коэффициента интенсивности напряжений на границе контакта наночастицы и 
частицы матрицы [87,88]; второй —методами молекулярной физики определение сил, 
противодействующих разрыву между частицами нанонаполнителя и полимерной мат-
рицей с последующим переходом от дискретной к континуальной модели [89,90].  
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Второй. Принцип гомогенизации, осреднения механических свойств гетерогенно-
го материала, базируется на зависимости интегральных свойств последнего от концен-
трации компонентов в смеси и их механических свойств, получаемые на его основе мо-
дели наследуют полное отсутствие чувствительности классической механики компо-
зитных материалов [86] к изменению характерного размера внутренней структуры 
композитной системы.  

Учет этой принципиальной особенности обычно пытаются выполнить путем вве-
дения феноменологических соотношений, отображающих наблюдаемое поведение ма-
териала через набор подгоночных параметров [91,92], либо путем разработки различ-
ных структурных моделей [85,93], хорошо зарекомендовавших себя в решении задач 
технологической механике композитов [39,94].  

Очевидно, что развитие нанотехнологий и наноматериалов невозможно без при-
влечения аппарата механики к их исследованию. Методологическое рассмотрение ме-
ханики нанокомпозитов дано в работах [1,4,84]. Одним из перспективных путей даль-
нейшего развития теории разрушения нанокомпозитов может явиться использование 
фундаментальных результатов, полученных в [95]. 

С помощью лабораторных экспериментов было установлено, что коэффициент 
сопротивления трения снижается при незначительных добавках в поверхность тела 
фуллереносодержащих материалов [96,97], обладающих свойствами гидрофобности. 

Объяснение этих макроскопических явлений следует искать на микроуровне в 
особенностях коллективных явлений в неидеальном приповерхностном слое. Последо-
вательное объяснение этих критических явлений на микроскопическом уровне описа-
ния процессов в приповерхностной области позволит достичь более высокой ступени в 
познании свойств поверхности. 

Сегодня отсутствуют такие модели, они лишь создаются. При этом используется 
несколько теоретических конструкций [98].  

Одна из них носит название молекулярной динамики и основана на прямом рас-
чете механического движения большого числа взаимодействующих между собой час-
тиц [99]. В основе математических моделей метода молекулярной динамики лежат сис-
темы обыкновенных дифференциальных уравнений, выписанных на основе законов 
Ньютона. Решение задачи Коши, описывающее эволюцию состояния системы большо-
го числа взаимодействующих частиц, специальным образом обрабатывается для полу-
чения термодинамических характеристик состояния системы. 

Другой подход основан на физической модели решеточного тела и теории пере-
ходного состояния [100]. Для решения физико-химических задач с помощью этого под-
хода привлекаются либо метод статистических испытаний (метод Монте-Карло), либо 
кластерные приближения. Секрет снижения сопротивления трения поверхностей твер-
дых тел, содержащих гидрофобные добавки (ГФБ) заключен в микроскопическом ха-
рактере взаимодействия молекул жидкой среды с атомами поверхности и атомов ГФБ 
добавок с атомами основного гидрофильного (ГФЛ) материала тела. Приповерхностная 
область в системе жидкость – твердое тело является системой большого числа в той 
или иной степени подвижных и взаимодействующих частиц. Система этих частиц на-
ходится на особом положении по отношению к частицам из объема жидкой или твер-
дой фазы. На поверхности твердого тела атомы материала имеют нескомпенсирован-
ные связи из-за отсутствия соседних атомов в одном из направлений. Число разорван-
ных связей определяет свободную энергию поверхности и ее реакционную способ-
ность. Для использования уникальных ее свойств в новых технологиях производства 
материалов (покрытий) с заданными физико-химическими и механическими свойства-
ми необходимы совместные и скоординированные усилия представителей различных 
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специальностей: физиков, химиков, механиков, технологов, материаловедов и специа-
листов по математическому моделированию. 

Атомы фуллеренов, обладая высокой реакционной способностью, на поверхности 
имеют большое число не скомпенсированных связей. Перед молекулами ГФБ группы 
возникает дилемма выбора: - отобрать связи либо у молекул воды, либо у молекул ГФЛ 
группы. Первый путь энергетически менее выгоден, поэтому молекулы ГФБ группы 
стремятся заполнить пространство, располагая вокруг себя молекулы ГФЛ группы. 
Между молекулами ГФБ и ГФЛ групп существуют сильные взаимодействия, не разру-
шающие узлы сшивки полимера (например, существует сильное притяжение между 
ароматическими молекулами бензола C6H6 и фенольными группами C6H5 полимера). 
Химически сшитые полимеры, между которыми существуют ковалентные связи, гораз-
до сильнее физически сшитых молекул ГФБ – вода и вода - ГФЛ. 

Молекулы ГФБ группы, лежащие на поверхности, имеют нескомпенсированные 
(свободные) связи из-за отсутствия соседних атомов в одном из направлений. Эти связи 
в силу одноименной поляризации со связями молекул жидкости предпочитают соеди-
няться с такими же связями противоположной поляризации молекул ГФЛ группы. 
Этим самым из-за большей энергетической ямы отнимают возможность свободных 
связей молекул жидкости объединяться со связями молекул ГФЛ группы. Например, 
одна поверхностная молекула С60 может иметь в среднем до 30 свободных активных 
связей. В этом случае зона гидрофобности расширяется, т.е. способностью не присое-
динять к себе молекулы воды будет обладать большее число молекул, чем только моле-
кулы ГФБ группы. Обозначая через n число не скомпенсированных связей молекулы 
ГФБ группы и через l длину этих связей, найдем площадь, как бы присоединенной по-
верхности, обладающей свойствами гидрофобности (приходящуюся на одну молекулу): 

nrls =пр , r – радиус молекулы ГФЛ группы; 

l = 1,34Ǻ – длина ковалентной связи С = С. 
Эти связи, в силу гидрофобности, не могут соединиться с молекулами жидкой фа-

зы. Поэтому они замыкаются на свободные связями атомов основного материала по-
верхности, тем самым увеличивая площадь поверхности Sф с ГФБ свойствами. 

rlSnS =+= ппФгфб ;SS ,  

где  l = 2,0 Å –– длина связи ван-дер-ваальсового взаимодействия (атома фуллерено-
содержащего материала (или атома ГФБ материала)); 

n –– число нескомпенсированных связей атома ГФБ материала на поверхности; 
r –– ширина зоны атомов материала, прилегающих к атому ГФБ материала. 
Объем поверхностного слоя в молекулу толщиной равен 

SRVm 2= , S – площадь внешней поверхности тела. 
Объем занимаемый молекулами ГФБ группы в этом слое 

.
3
4

2 3
гфб RNSRkVkV vmv π===  

Из этого выражения найдем число молекул ГФБ группы в поверхностном слое 
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Умножая на число молекул в первом приповерхностном слое в молекулу толщи-
ной, получим 

S
R

nrl
kNnrlNsS v 2прпр π

ψ=== , 

где ψ –– коэффициент упаковки молекул ГФБ группы; 
R –– радиус молекулы ГФБ группы; 
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kv=Vгфб/V –– коэффициент объемного содержания ГФБ групп в покрытии. 
Общая площадь поверхности, обладающая свойствами гидрофобности, составит 

S
R

nrl
kSS v 









π
+ψ=+=

2прфгфб 1S .  (43) 

Введем коэффициент поверхностной гидрофобности  

.1
2v

гбф
ф s

R

nrl
k

S

S
k =









π
+ψ==  (44) 

Молекулы жидкой среды и твердого тела на границе раздела, в отличие от моле-
кул «объема», оказываются несбалансированными. Они ищут взаимодействия друг с 
другом. Энергетические ямы молекул в «объеме» в состоянии равновесия имеют более 
глубокий уровень, а их расстояния между собой существенно меньше, чем у молекул 
на границе среды и тела. Это говорит о том, что энергия активации (необходимая для 
разрыва связи тело – жидкость) молекул на границе раздела фаз определяется свойст-
вами связи между ними при вступлении во взаимодействие. Если поверхность тела 
«рыхлая», молекулы жидкой фазы проникают не только на атомный слой, но и на два и 
на три. В этом случае энергия активации может быть больше значений энергии актива-
ции молекул твердой или жидкой фаз. Разорвать их или осуществить сдвиг молекул 
жидкой фазы относительно молекул твердой фазы невозможно до определенного пре-
дела (требует очень больших усилий). Касательная скорость их равна нулю. Говорят, 
что жидкая фаза прилипает к поверхности тела. Коэффициент внешнего трения равен 
бесконечности β → ∞ и vτ = 0, τ ≠ 0 — конечная величина. 

Если поверхность тела обладает свойством гидрофобности, тогда силы межмоле-
кулярного отталкивания превышают силы притяжения. Свободные связи поверхност-
ных молекул как жидкой, так и твердой фаз замыкаются на себе подобные молекулы, 
создавая силы поверхностного натяжения σтж. За счет этого энергия активации молекул 
на границе фаз жидкость – твердое тело имеет существенно меньшее значение, чем 
энергия активации родных молекул. Разрушить эти связи не составляет труда. Энергия 
активации в этом случае определяется по зависимости ( ) γσ=∆ coseЭ тж

-1- Sss . Посколь-
ку жидкость движется как система параллельных плоскостей, причем скорость всюду 
имеет одно и то же направление и по величине пропорциональна расстоянию от непод-
вижной поверхности тела. Каждый слой жидкости действует при этом на ближайший 
соседний слой с тангенциальной силой, противодействующей относительному движе-
нию слоев [101] 

dy

dvµτ = . 

Здесь µ –– коэффициент внутреннего трения (вязкости). 
Для границы жидкости и твердого тела сегодня кажется вероятным, что жидкость 

не совершает движения по отношению к этому телу. Противоположное мнение [102] 
приводит к тому, что при скольжении двух жидких частиц одна по другой получалось 
бы значительно большим сопротивление, чем при скольжении жидкости вдоль твердо-
го тела. Такое явление возможно лишь в том случае, когда термодинамическая энергия 
когезии жидкости больше термодинамической энергии адгезии жидкости к поверхно-
сти твердого тела. Wк ≥ Wад 

Термодинамическая работа адгезии определяется уравнением Дюпоре-Юнга [99] 
( )θ+γ= cos11адW , 

где  γ1— поверхностное натяжение жидкости, θ – краевой угол смачивания. 
В пределе при полном смачивании θ = 0  энергия адгезии жидкости составит 
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1ад 2γ=W .  

В этом случае наиболее естественно предположить, что скольжение вызывает 
тангенциальную силу, которая пропорциональна скорости, то есть 

vβ=τ , 

где  β –– коэффициент внешнего трения (скольжения). 
Если принять допущение о возможности движения тонкой жидкой пленки, нахо-

дящейся в контакте с поверхностью твердого тела, то условие на границе может быть 
записано в виде: 

v
dy

dv β−=τ−=µ=τ стж , при y = 0. 

В современной гидромеханике на поверхности твердого тела (y = 0) принимается 
v = 0 и, следовательно, β = ∞. Для поверхностей гомогенной структуры не зависимо от 
свойств материала (гидрофобности или гидрофильности), такое предположение под-
тверждено практикой. Иначе дело обстоит для композитных поверхностей гетероген-
ной структуры, имеющих градиент удельной поверхностной энергии (или сил поверх-
ностного натяжения) за счет содержания в себе гидрофобных и гидрофильных групп. 

На поверхности имеем уравнение  dy
v

dv

µ
β−= , решением которого является вы-

ражение 








µ
β−= yvv exp0 ,   v0 – скорость скольжения частиц жидкости по композитной 

поверхности. 
Проскальзывание возможно реализовать в том случае, когда значение поверхно-

стной энергии жидкости будет больше значения поверхностной энергии твердого тела. 
Главная цель состоит в том, чтобы снизить значение поверхностной энергии твердого 
тела ниже когезионной прочности жидкости. 

Если кинетическая энергия потока, определяемая как 2/2mvK = , больше тер-
модинамической работы адгезии Wад, то при наличии градиента поверхностной энер-
гии должно происходить проскальзывание жидкости по поверхности твердого тела. 

Критическая скорость, при которой начинается проскальзывание жидкости, мо-
жет быть определена из сопоставления энергий 

2/1
14

0







 γ≥
m

S
v . 

Силы поверхностного натяжения следует рассматривать как уравновешивающие 
по отношению к силам межмолекулярного взаимодействия из-за отсутствия контакта с 
родственными молекулами на поверхности. Иными словами, сила поверхностного на-
тяжения — сила межмолекулярного взаимодействия поверхностных молекул тела с 
молекулами воздуха.  

Коэффициент вязкости в пограничной зоне связан с энергией активации взаимо-
действия молекул в соответствии с законом Арениуса, вытекающим из общих законов 
термодинамики равновесных процессов. Следуя, подобно [103], можно получить 
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Здесь Эа –– энергия активации, характеризующая внутренние связи молекул воды; 
∆Э –– изменение энергии активации молекул воды, обусловленное присутствием по-
верхности стенки тела. Значение ∆Э зависит от свойств и структуры материала поверх-
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ности стенки тела, ее температуры и состояния. Из рассмотрения взаимодействия час-
тиц воды с поверхностью тела можно установить 

( ) γσ+σ=σσ=∆ cos ;e  жтпп
 - 1-

m
ss SЭ ,  (46) 

где  s  –– относительная площадь поверхности стенки с гидрофобными свойствами, 
определяемая по формуле (44), то есть SSks /гфбф == ;   Sm –– площадь, приходящаяся 
на один моль частицы поверхности; 

σ т, σж –– силы поверхностного натяжения тела-воздуха и среды-воздуха соответ-
ственно; 

γ  –– угол смачивания поверхности тела. 









γ

σ
σ+σ=γσ+σ=σ cos1cos
т

ж
тжттж .    (47) 

Здесь и ниже σтж обозначает силу поверхностного натяжения тела-жидкости. Для 
гидрофильных поверхностей σж < σт и 0 <γ ≤ π/2 имеем σлж ≥ σт или σлж /σт≥1, то есть 
происходит прилипание потока жидкости к поверхности твердого тела. Для гидрофоб-
ных поверхностей σж > σт и π/2 <γ ≤ π, следовательно σбж < σт или σбж /σт < 0, то есть 
смачивание поверхности потоком жидкости не происходит. Здесь и далее σлж — сила 
натяжения взаимодействия жидкости с гидрофильной поверхностью; σбж — сила натя-
жения взаимодействия жидкости с гидрофобной поверхностью. На границе соприкос-
новения гидрофобных и гидрофильных групп на поверхности силы натяжения поверх-
ность – жидкость имеют одинаковое направление в сторону гидрофильной группы. Ка-
пля жидкости в этой области сместится в сторону гидрофильной зоны, а в потоке в зоне 
гидрофобных групп произойдет проскальзывание жидкости. Иначе говоря, жидкость в 
зоне гидрофобных групп ведет себя как капельная. Перенос жидкости по поверхности 
осуществляется по вакансионному механизму. 
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 (48) 

Из приведенного анализа следует, что для участков поверхности с ГФЛ свойства-
ми ∆Э > 0 и согласно (45) µпл > µв, а для участков поверхности с ГФБ свойствами 
∆Э < 0 и согласно (45) µпб < µв. Следовательно для гидрофильных участков поверхности 
турбулизация пограничного слоя начинается при меньших числах Рейнольдса 

впл
л ReRe

µ
=<

µ
= vLvL

, а для гидрофобных участков поверхности турбулизация погра-

ничного слоя начинается при больших числах Рейнольдса 
впб

фб ReRe
µ

=>
µ

= vLvL
 при 

тех же скоростях потока. Обобщая изложенное, получим 
фл

в
п ReRe

µ
µ= . 

Для ГФЛ участков σт > σж, 0 ≤ γ ≤ π/2 и cosγ ≥0 тогда σп >0 и ∆Эа > 0. Для ГФБ 
участков σт <σж, π/2<γ≤π и cosγ ≤ 0 тогда σп < 0 и ∆Эа < 0. 

Коэффициент сопротивления трения за счет изменения вязкости среды у стенки 
поверхности найдем из формулы проф. Федяевского К.К. [104,105]: 
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где  n – показатель в степенной формуле распределения скорости. При обтекании пла-
стины единичной ширины n = 1\7, тогда m = - 1\4. 

При ρ = const имеем 

13

2

0

п
0

+









µ
µ=

n

n

ff CC ,  (50)  

Подставляя в (50) зависимость (45), с учетом (46) найдем 
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(51) 

При n = 0,5 и µфб/µфл = 0,57 снижение коэффициента трения достигается на 20%, а 
при n = 1/7 и µфб/µфл = 0,57 снижение коэффициента трения достигается всего лишь на 
11,4%, то есть

флфб
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Теоретические результаты качественно согласуются с экспериментальными дан-
ными, полученными при обтекании водой пластины, покрытой полимерным красите-
лем с фуллереносодержащими добавками. При (1,0 – 1,5)% содержании гидрофобных 
добавок достигнуто (15 – 20)% снижение значения коэффициента трения. 

 

7. Заключение и выводы 
Выполнен анализ современного состояния фундаментальных и прикладных исследова-
ний в области построения полной системы уравнений, описывающих связанные хими-
ко-физические, теплофизические и механические явления, сопутствующие технологи-
ческим процессам синхронного создания композитных материалов с полимерной (или 
другой отверждающейся) матрицей и изделий машиностроения (конструкций) из них. 
Приведены решения ряда типовых прикладных задач: 

– управления и оптимизации конструкторско-технологических проектов синхрон-
ного создания композитных материалов и конструкций из них; 

– моделирования посттехнологического поведения композитного материала в 
конструкциях (изделиях машиностроения); 

– формирования композитных поверхностей тел с низким внешним сопротивле-
нием трения. 

Из содержания статьи становится также очевидной актуальность подготовки спе-
циалистов, обладающих достаточно глубокими фундаментальными естественнонауч-
ными и политехническими знаниями практически для всех отраслей промышленности, 
где может оказаться эффективным применение композитных материалов и соответст-
венных наукоемких высокоэффективных технологий. 

Резюмируя вышеизложенное следует отметить, что вопросы создания современ-
ных, в частности полимерных композиционных материалов и конструкций из них, за-
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дачи математического моделирования и управления технологическими процессами, 
моделирование механических явлений, сопутствующих процессам отверждения поли-
мерных матриц, концепции бездефектных технологий переработки композиционных 
материалов в изделия, задачи конструктивно-технологической оптимизации, а также 
компенсационных методов обеспечения монолитности в оболочках из композитов, 
конструирование материалов с заданными служебными и эксплуатационными свойст-
вами на базе нанотехнологий и многие другие требуют разработки и применения новых 
подходов к моделированию связанных процессов и наличия высокого математического 
и политехнического уровня знаний у исследователей. 
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