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ется три участка: нелинейно упругого поведения до деформаций 40…45 %; 
течения, при котором напряжения мало изменяются вплоть до деформаций 
90…95 %, и упрочнения с быстрым неограниченным возрастанием усилия 
при сжатии. В силу биологической природы материала ПЖК результаты 
испытаний имеют существенный разброс, который минимизировали, вы-
бирая образцы для испытаний свиной ПЖК одинаковой толщины из одной 
зоны на теле. 

Поскольку ПЖК состоит из множества жировых клеток, наполненных 
жидкостью, в математической модели элементарную клетку представляли 
как закрытую тонкостенную цилиндрическую оболочку, заполненную не-
сжимаемой жидкостью. В данной модели все клетки имеют одинаковые 
размеры, материал оболочки клетки гиперупругий, с возрастанием жестко-
сти при растяжении. 

Для расчетов деформирования клетки необходимо знать ее диаметр, 
толщину оболочки и три параметра гиперупругости материала ее стенки.  

Сравнивая расчетные и экспериментальные кривые сжатия до дефор-
маций 50 % и имея из микроскопических исследований диаметр клетки и 
толщину оболочки, определили недостающие три параметра гиперупругих 
свойств материала оболочки клетки.  

Показано также, что прочность стенок клеток исчерпывается при дав-
лении жидкости в них 0,9…1,4 МПа. 

Полученные данные используются в модели грудной клетки человека 
при локальном импульсном воздействии, которое соответствует нагруже-
нию тела при ударе пули в бронежилет. 
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Уникальные свойства углеродных нанотрубок (УНТ) создают возмож-

ность их применения в целом ряде областей: механическое упрочнение 
композиционных материалов [1], создание элементов микроэлектронных 
устройств [2–4], в качестве сенсоров и другие. Одной из причин необходи-
мости развития технологий создания элементов микроэлектроники на ос-
нове УНТ является очевидный предел, к которому на современном этапе 
развития подходит процесс совершенствования производства микросхем. 
Этот предел обусловлен сложностью дальнейшего уменьшения технологи-
ческих норм, возникающей из-за существенного изменения свойств тради-
ционно используемых материалов в нанометровом диапазоне: металличе-
ские проводники оказываются не в состоянии выдерживать необходимые 
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плотности тока, а при закрытом положении транзистора токами утечки уже 
нельзя пренебрегать. 

На сегодняшний день известно, что на основе углеродных нанотрубок 
можно создавать как транзисторы [2, 3], так и «металлические» соединения 
в микросхемах [4]. Известно также, что электрические свойства нанотрубок 
можно изменять, варьируя заполнением внутренней полости различными 
элементами [5, 6]. Эта возможность позволит корректировать свойства УНТ 
для получения необходимых в конкретном устройстве. Наибольшего эф-
фекта можно ожидать при заполнении нанотрубок щелочными металлами, 
так как они обеспечивают существенный перенос электронной плотности на 
нанотрубку. К сожалению, даже для этих перспективных систем сведения о 
величине эффекта фрагментарны. В частности, не ясно как зависят электри-
ческие свойства УНТ от концентрации внедренных атомов в особенности в 
ситуациях, когда концентрация достаточно велика, чтобы стало возможным 
образование протяженных интеркалированных структур – кластеров или 
нанопроволок. В связи с этим целесообразным является систематическое 
теоретическое исследование свойств заполненных однослойных углеродных 
нанотрубок. В данной работе для этой цели используются ab initio методы 
квантовой химии, с помощью которых рассчитывается равновесная струк-
тура и плотность электронных состояний (DOS) УНТ при различной кон-
центрации атомов натрия и лития внутри полости. 

При моделировании желательно рассмотреть ситуацию, в которой, с од-
ной стороны, внедряемый атом не слишком ограничен в своих положениях 
стенками трубки, а с другой – число атомов (N) в модели не должно быть 
слишком большим для принятого способа расчетов. В этом случае при N ~ 
100 оптимальными являются нанотрубки диаметром порядка 0,9 нм. При-
мером таких структур являются кресловидные нанотрубки типа (7,7), кото-
рые обладают металлической проводимостью, и зигзаговидные УНТ (11,0), 
обладающие полупроводниковым типом проводимости. В этих случаях мо-
делируемый фрагмент трубки будет иметь длину около 1 нм, что соответст-
вует 112 и 132 атомам угле-
рода в расчетной ячейке для 
нанотрубок (7,7) и (11,0) 
соответственно (рис. 1). Ра-
диус полости такой нанот-
рубки обеспечивает воз-
можность существования 
нескольких метастабильных 
положений атомов лития и 
натрия относительно оси 
УНТ, а сравнительно боль-
шая длина элементарной 
ячейки позволяет изучить 

а) б) 

Рис. 1. Структура фрагмента нанотрукби (7,7) 
содержащего 6 (а) атомов натрия и фрагмента 
нанотрубки (11,0), содержащего 2 атома на-
трия (б) 
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ряда электрона (|e|) для атомов Li 
и Na соответственно независимо 
от вида трубки. Полный избы-
точный заряд стенки нанотрубки 
во всех рассмотренных случаях 
не превышал 3,5 |e|. 

Анализ атомной структуры 
кластеров лития и натрия, фор-
мирующихся во внутренней по-
лости УНТ, позволяет заклю-
чить, что при малых концентра-
циях энергетически наиболее вы-
годными оказываются конфигу-
рации, когда большая часть ато-
мов щелочного металла распола-
гается возле стенки нанотрубки. 
При бόльших концентрациях атомы лития начинают формировать цепочки 
на оси нанотрубки. Такие цепочки не возникают, однако, при внедрении 
атомов натрия из-за большого их размера. 

Таким образом, в настоящей работе на примере УНТ (7,7) и (11,0) про-
слежено изменение их электронных и атомных свойств по мере заполнения 
полости атомами щелочного металла. Проведенные расчеты показывают, 
что поведение плотности электронных состояний системы на уровне Фер-
ми, DOS(EF), при малых концентрациях внедряемых атомов существенно 
зависит от типа электронной структуры исходной полой нанотрубки: в 
трубках с металлическим типом проводимости ((7,7)) DOS(EF) гораздо 
меньше, чем в трубках полупроводникового типа ((11,0)). При повышении 
концентрации внедренных атомов DOS(EF) практически не зависит от вида 
щелочного металла (литий или натрий) и изначального типа проводимости 
нанотрубки. 
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В области полуэмпирического моделирования большое место занимает 

задача восстановления межчастичного взаимодействия и анализа дифрак-
ционных данных. Метод Шоммерса [1, 2], метод Реатто [3] и алгоритм Со-
пера [4] предоставляют трехмерную модель системы с заданной структу-
рой, а также эффективный парный потенциал, соответствующий этой 
структуре. Однако эти методы используют моделирование в NVT ансамбле 
(моделирование с фиксированным количеством частиц, объемом и темпе-
ратурой системы). Использование такого потенциала для расчета физиче-
ских характеристик в NPT ансамбле (вместо объема фиксируется давле-
ние) приводит к большой погрешности даже для плотности системы. Для 
решения данной проблемы в настоящей работе предлагается применение 
метода Шоммерса в NPT ансамбле. Предположение состояло в том, что, 
если невязка по парной корреляционной функции (ПКФ) в NPT ансамбле 
будет уменьшаться, то и плотность системы должна приближаться к экс-
периментальному значению. 




