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Изучается механизм флокуляции как результат взаимодействия между структу-
рообразующими элементами; производится математическое моделирование флоку-

лообразования и седиментации в дисперсных системах. Актуальность исследований

определяется возможностью целенаправленного изменения свойств композитов: обра-
зующиеся при эволюции дисперсно наполненных материалов флокулы (также назы-

ваемые кластерами) оказывают значительное влияние как на реологические свойства
смесей, так и на эксплуатационные свойства композитов.

Моделирование основывается на моделях парного взаимодействия. Эволюция о-

писывается системой уравнений mir̈i−ki(ṙi−vi) = −∇Ui, i = 1, 2, . . . , N , где: mi —
масса i-й частицы; xi, yi, zi — ее координаты; ri = (xi, yi, zi); k — коэффициент,

характеризующий диссипативные свойства дисперсионной среды; vi, Ui — скорость

и потенциал дисперсионной среды в точке (xi, yi, zi). Потенциал определяется харак-
тером межфазного взаимодействия.

На основе численного эксперимента с использованием разработанного комплек-

са программ определяются условия флокуляции и седиментационной устойчивости

композиции с полидисперсным наполнителем. Для повышения вычислительной эф-

фективности при моделировании используется специально разработанное автономное

программное обеспечение, позволяющее осуществить визуализацию конфигураций и

динамику частиц (см. рис).

Рис. Некоторые установившиеся конфигурации систем

Показывается, что на однородность установившейся конфигурации и седимента-
ционную устойчивость полидисперсной системы наибольшее влияние оказывает объ-

емная степень наполнения. При достижении предельной объемной доли дисперсной

фазы (vf = 0, 16) разделения системы на изолированные подобласти не происходит.
Образование флокул возможно только для частиц, у которых линейные размеры и

межчастичное расстояние сопоставимы с величиной
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где σm — поверхностное натяжение матричного материала, θ — краевой угол смачи-
вания, ρm, M — плотность и молекулярная масса вяжущего, RT — тепловая энергия

одного моля вяжущего.

Результаты исследований прошли апробацию при создании не имеющих миро-
вых аналогов материалов для защиты от ионизирующего излучения, обладающих

уникальными характеристиками и конкурентоспособных на рынке защитных мате-

риалов.
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