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Sazetak

U ovom je radu predstavljeno numericko modeliranje mehanickog ponasanja
nanokompozitnih materijala, zasnovano na racunalnoj homogenizaciji kao visSerazinskoj
metodi modeliranja. Kao uvod, dana je kratka povijest nanomaterijala i teorijska
pozadina o ugljicnim nanocijevima i numericCkom modeliranju istih. Takoder, dana je
teorija o kompozitnim materijalima, buduci se na teoriji kompozita zasniva i teorija
nanokompozitnih materijala. Posebna pozornost obra¢ena je medudjelovanju izmedu
osnovne matrice nanokompozitnog materijala i uglji¢ne nanocijevi kao poboljSanja te je
predstavljen nacCin numerickog modeliranja takvih medudjelovanja koji se najveéim
djelom zasnivaju na slabim van der Waals vezama. U svrhu analize tih medudjelovanja
razvijen je 1 poseban program, koji na osnovu zadanih parametara omogucuje
modeliranje veze izmedu matrice nanokompozita i nanocijevi ili izmedu dva razlicita
sloja unutar visSestrukih ugljicnih nanocijevi. Problem modeliranja nanokompozitnih
struktura je viserazinski problem, stoga je dio rada posvecen viSerazinskim metodama,
gdje je veca paznja posveéena racunalnoj homogenizaciji prvog reda. Upravo je na
racunalnoj homogenizaciji prvog reda i upotrebi reprezentativnog volumnog elementa
baziran program za numericko modeliranje nanokompozta. U svrhu verifikacije
programa, dana su 4 modela nanokompozitnih materijala, razliitih karakteristika, a

dobiveni rezultati usporedeni su s rezultatima drugih autora.






Abstract

A method for the numerical modelling of mechanical behaviour of nanocomposite
materials, which is based on computational homogenization as a multiscale method, is
presented in this work. As an introduction, a brief history of the nanomaterials and
theoretical background about the carbon nanotubes and numerical modelling of the
carbon nanotubes is presented. Also, the theory about composite materials is given, since
it is also the basis of the nanocomposite materials theory. A special attention is devoted to
the nanocomposite matrix and reinforcement interaction. A method of numerical
modelling of those interactions, which are mainly based on the weak van der Waals
forces, is presented. An algorithm is developed for analysis of those interactions, which
enables modelling of bonds between nanocomposite matrix and nanotubes or between
two different layers of multiwalled carbon nanotubes, based on input parameters. Since
the problem of modeling nanocomposite structures is a multiscale problem, one part of
this work is dedicated to multiscale modeling methods, especially to the first order
computational homogenization. Computational homogenization and representative
volume element are the basis of the presented software for numerical modelling of the
nanocomposites. For the purpose of the software verification, 4 models of the
nanocomposite material, with different characteristics, are presented. Obtained results are

compared with the results from the other authors.
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1 ° Uvod

Otkri¢em uglji¢nih nanocijevi (engl. carbon nanotubes) 1991. godine [1] zapocela je
era novih nanotehnologija. Velika se vaznost pritom daje novim materijalima,
nanomaterijalima. Jedan od osnovnih nanomaterijala su svakako uglji¢ne nanocijevi, koje
posjeduju izuzetna svojstva, kao Sto su vlac¢na cvrstoca, elektricna i termicka svojstva i
kemijska stabilnost. Te njihove znacajke uvelike pridonose poboljSanju mehanickih
svojstava osnove tj. matrice kompozitnog materijala i razvoju novih vrsta kompozita —

nanokompozita.

Od pocetaka koristenja u vojnoj industriji za vrijeme drugog svjetskog rata pa sve do
komercijalizacije u zrakoplovnoj i auto industriji u drugoj polovici proslog stoljeca,
kompozitni materijali postali su najraSireniji materijal koriSten u inZenjerske svrhe zbog
svojih iznimnih svojstava. Njihova osnovna prednost u odnosu na monolitne materijale su
visoka ¢vrstoca 1 krutost te duzi zamorni vijek trajanja. Dodatne prednosti iskazuju se u
vidu bolje otpornosti na hrdanje i habanje, poboljSana temperaturna svojstva i toplinska
provodljivost te bolja zvucna izolacija. Samim time i ideja o upotrebi uglji¢nih nanocijevi
za izradu nanokompozitnih materijala, s poboljSanim mehanic¢kim svojstvima, dolazi kao

logican sljedeci korak.

Kako se radi o nanokompozitima, gdje je barem jedan od materijala koriStenih u

izradi kompozita, reda veli¢ine nanometra, vidljivo je da se radi o dvije razli¢ite duljinske
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razine. Mehani¢ka je svojstva novih nanomaterijala vrlo teSko odnosno nemoguce
odrediti koriStenjem klasi¢nih nacina i metoda modeliranja, upravo zbog te razlike u
razinama. Takoder, vrlo je teSko wvrsiti 1 eksperimentalna istrazivanja te se racunalno
modeliranje i viSerazinske metode (eng. multiscale methods) modeliranja namecu kao
sasvim logican izbor. Uporabom viSerazinskih strategija modeliranja premostit ¢e se
makroskopske tj. mikroskopske, s jedne strane, te nanoskopske veli¢ine i vrijednosti s

druge strane.

U ovom se radu daje teorija o viSerazinskom modeliranju nanokompozitnih materijala
poboljsanih ugljiénim nanocijevima. Poseban osvrt dan je na dvorazinsku raunalnu
homogenizaciju prvog reda, budu¢i je ta metoda osnova novog nacina numerickog
modeliranja nanokompozitnih materijala. Racunalna homogenizacija prvog reda
koriStena je u modeliranju nanokompozita, no u ovoj je disertaciji po prvi put
predstavljena metoda modeliranja nanokompozita, bazirana na ra¢unalnoj homogenizaciji
prvog reda, gdje je u reprezentativnom volumenskom elementu nanocijev modelirana
pomocu grednih konac¢nih elemenata, kao prostorna okvirna konstrukcija. Takoder, po
prvi puta se u obzir uzima i1 nelinarno medudjelovanje izmedu matrice nanokompozita i
nanocijevi i to pomoc¢u posebno modeliranih Stapnih konacnih elemenata. Razvijen je
softver koji u tu svrhu koristi spomenutu metodu. Motivacija za izradu programa na
temelju racunalne homogenizacije, rezultat je upravo nedostatak dostupnih metoda i
postupaka koji se temelje na mehanici kontinuuma, a ne molekularne dinamike, za
proracun mehani¢kog ponasanja nanokompozita. Autorova zelja je da izradeni softver
posluzi kao temelj budu¢eg komercijalnog programa za modeliranje nanokompozitnih
struktura 1 materijala ili barem da vlastiti program posluzi kao uspjeSan dodatak na
postojece konacnoelemente programe. Potrebno je naglasiti da su ulazni podaci te sam
model, na mikro i nano razini, pripremljeni u komercijalnom kona¢noelementnom

softveru.

Rad je organiziran u osam poglavlja, kako slijedi.



Numericko modeliranje mehani¢kog ponasanja nanokompozitnih struktura

Drugo poglavlje predstavlja kratki pregled dosadasnjih istrazivanja na podrucju
nanomaterijala. Poseban naglasak dan je na podru¢ju ugljicnih nanocijevi i
nanokompozitnih materijala, njihovoj kratkoj povijesti te dosadasnjim pokuSajima

modeliranja istih.

U tre¢em se poglavlju daju detaljnija teorijska razmatranja o uglji¢nim nanocijevima i
podjela po vrstama. Dani su osnovni izrazi koji karakteriziraju takvu jednu nanostrukturu.
U ovom poglavlju predstavljen je 1 nacin numerickog modeliranja uglji¢nih nanocijevi
primjenom metode konacnih elemenata 1 zakona mehanike kontinuuma. Dane su osnovne

karakteristike grednog konac¢nog elementa pomocu kojeg se modelira nanocijev.

Nanokompoziti su dio velike obitelji kompozitnih materijala. Cetvrto poglavlje
posveceno je upravo kompozitnim materijalima. Tako je poglavlje podijeljeno u dva
dijela. Uvodni dio, gdje je dan teorijski pregled kompozitnih materijala, zajedno s
osnovnim konstitutivnim jednadzbama koje karakteriziraju svaki kompozitni materijal te
drugi dio posvecen uvodu u nanokompozitne materijale, s kratkim pogledom na osnovnu
podjelu 1 vrste nanokompozita, s obzirom na oblik poboljSanja i vrstu materijala matrice

kompozita.

Peto poglavlje posveceno je interakciji izmedu osnovnog materijala buduceg
nanokompozita i njegovog poboljSanja tj. nanocijevi. Kako je zaklju¢eno da su van der
Waals veze osnova medudjelovanja izmedu matrice nanokompozita i poboljSanja,
odnosno nanocijevi, posebna paznja dana je teoriji takvih veza i prikladnom nacinu
modeliranja istih. Takoder, u kratkim crtama opisana je uloga van der Waals veza u

visestrukim uglji¢nim nanocijevima.

Sesto poglavlje bavi se osnovom ove disertacije, a to su viSerazinske metode
modeliranja materijala. Nakon kratkog uvoda 1 podjele viSerazinskih metoda, teziste je
prebaceno na racunalnu homogenizaciju prvog reda kao viSerazinsku metodu
modeliranja. Dani su osnovni principi modeliranja, a predstavljen je i reprezentativni

volumenski element (RVE). Detaljnije je pojaSnjena dvorazinska racunalna



M. Br¢i¢ — Doktorska disertacija

homogenizacija, koja je osnova modeliranja mehanickog ponaSanja nanokompozitnih

strukutra, odnosno teme ove disertacije.

Sedmo poglavlje rezervirano je za numericke primjere. Tako je dan numericki model i
primjer jednostruke uglji¢ne nanocijevi te numeri¢ki model 1 primjer dvostruke ugljicne
nanocijevi. Predstavljen je i primjer nanokompozitne strukture, tocnije predstavljen je
primjer modeliranja polimernog nanokompozita poboljSanog jednostrukom ugljicnom
nanocijevi, uporabom dvorazinske metode predstavljene u Sestom poglavlju. Svi primjeri
verificirani su i usporedivani s analitickim 1 numerickim rezultatima drugih autora.

Zavrsno, osmo poglavlje donosi osvrt na dobivene rezultate, razna opazanja i
diskusiju. Doneseni su zakljucci o ispravnosti i valjanosti ovakvog na¢ina modeliranja
nanokompozita na temelju usporedbi dobivenih rezultata s rezultatima drugih autora.
Takoder, autor predstavlja svoje planove i smjernice buducih istrazivanja u domeni

nanokompozitnih materijala i nanostruktura opcenito.

U radu su takoder sadrzani popisi koriStenih oznaka, slika, tablica i literature.



Nanomaterijali —

2 . dosadasnje spoznaje

Od samih pocetaka nanotehnologija, uglji¢ne nanocijevi izazvale su najveci interes
znanstvenika, upravo zbog svojih iznimnih mehanickih, ali i1 ostalih karakteristika. Kako
su upravno ugljicne nanocijevi najce$¢i materijal koji sudjeluje u poboljSavanju
mehanickih svojstava kompozitnog materijala, potrebno je u ovom poglavlju ukratko dati

dosadasnje spoznaje na podrucju istraZivanja i modeliranja uglji¢énih nanocijevi.

Povijest nastanka uglji¢nih nanocijevi nije u potpunosti jasno odredena te se stoga ne
moze otkri¢e ugljicnih nanocijevi pripisati jednoj osobi, tj. grupi istrazivaca. Prica o
ugljiénim nanocijevima krenula je 1950.-tih godina. Roger Bacon je 1958. godine
proucavao taljenje grafita pod visokim pritiskom i temperaturama. Pove¢avanjem pritiska
primijetio je da ugljik iz stanja pare prelazi direktno u kruto stanje, te se na probnim
elektrodama stvaraju naslage u obliku stalagmita odnosno dlaka. Godine 1960. objavio je
rad [2] u kojem opisuje razvoj, strukturu i svojstva tih grafitnih dlaka. Rad je postao
prekretnica za mnoge istraZivace, jer je otrkio cijelo novo polje istrazivanja. U tom
smjeru je 1970.-tih godina, to¢nije 1971. godine, krenuo Morinobu Endo, tada student
poslijediplomskog studija na SveuciliStu Orleans, Francuska, koji je zavrSio pripremu i
razvoj ugljinih niti [3], [4]. Smatralo se da su takva uglji¢na vlakna ustvari prve uglji¢ne
nanocijevi, no ta vlakna nisu zadovoljila dimenzijske zahtjeve pa su naknadno proglasena

barelenima (eng. barrelene).
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Sredinom 1980.-tih, Smalley i suradnici s Rice Universitya razvili su kemiju fulerena
(eng. fullerene) [5]. Fulereni su, geometrijski gledano, kavezne konstrukcije atoma
ugljika, slozenih u heksagonalnu mrezu. Otkri¢e fulerena pokrenulo je lavinu istrazivanja
na tom podrucju te je tako znanstvenik istrazivaC NEC korporacije Sumio lijima 1991.
godine otkrio visestruke uglji¢ne nanocijevi u netopljivom materijalu lu¢no spaljene
Sipke grafita [1]. Upravo se to otkrice i taj rad [1] u znanstvenim krugovima cesto uzima
kao pocetak ere ugljicnih nanocijevi. Te kavezne konstrukcije atoma ugljika, nanocijevi,

pokazale su iznimna svojstva koja su posljedica njihove simetricne konstrukcije.

Kako je uglji¢na nanocijev u biti mrezasta ploa atoma ugljika, smotana u cijev,
mozemo re¢i da je zakrivljenost nanocijevi osnovni ¢imbenik definiranja vrsta
nanocijevi. Glavne vrste nanocijevi, tj. uzorci, koji takoder ovise o zakrivljenosti, su
armchair 1 zig-zag uzorak nanocijevi. Istrazivanja utjecaja zakrivljenosti na mehanicka
svojstva nanocijevi baziraju se na analitiCkim istrazivanjima. Simulacije Yakobsona i dr.
(1996.) [6] pokazuju da su uglji€ne nanocijevi izrazito elasticne i mogu podnijeti

ekstremna naprezanja bez znakova krtosti ili plasti¢nosti.

Od prve pojave ugljicnih nanocijevi, razvilo se nekoliko tehnika proizvodnje
nanocijevi. Tako su 1993. godine lijima i dr. [7] i Bethune 1 dr. [8] neovisno zabiljezili
sintezu uglji¢nih nanocijevi dodavanjem katalizatora na osnovi prijelaznih metala ugljiku
prilikom lu¢nog praznjenja. Osnovne metode sinteza za jednostruke i viSestruke ugljicne
nanocijevi ukljucuju elektricni luk (de la Chapelle i dr. 1998.) [9], lasersku ablaciju,
odstranjenje (Rinzler i dr. 1996.) [10], plinsku fazu katalitickog razvoja iz ugljicnog
monoksida (Nikolaev 1 dr. 1999.) [11] te uklanjanje kemijskim isparavanjem (eng.
chemical vapor deposition, CVD) iz ugljikovodika (Ren i dr. 1998.) [12]. Za uporabu
ugljiénih nanocijevi u kompozitima potrebne su velike koli¢ine nanocijevi te bi
proporcionalno povecanje ogranicenja tehnika elektricnog luka i laserske ablacije uvelike
povecalo troskove izrade nanokompozita. Stoga je mozda CVD tehnika najperspektivnija

za rast proizvodnje 1 komercijalizaciju nanocijevi, time i nanokompozita.
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Za bolje razumijevanje mehanickih svojstava nanocijevi, neposredno time i
nanokompozita, veliki broj istrazivaca pokusali su opisati ugljicne nanocijevi. Treacy i
dr. (1996.) [13] mjerenjem su istrazivali modul elasti¢nosti viSestrukih nanocijevi,
transmisijskim elektronskim mikroskopom. Prosjecna vrijednost, na 11 uzoraka bila je
1,8 TPa. Wong 1 suradnici (1997.) [14] prvi su izvssili direktna mjerenja krutosti i
cvrsto¢e pojedine viSestruke nanocijevi, koriste¢i atomsku mikroskopiju. Yu i suradnici
(2000.) [15] istrazili su vla¢no opterecenje jednostrukih i viSestrukih nanocijevi, 1 u
svojim su rezultatima zabiljezili vla¢nu ¢vrstocu jednostruke nanocijevi u rasponu od 13
do 52 GPa, s prosjecnim modulom elasti¢nosti od 320 do 1470 GPa. Takoder, Xie 1 dr.
(2000.) [16] su testirali vlacnu ¢vrsto¢u nanocijevi te dobili rezultate od 3,6 do 450 GPa.
Tada je predlozeno da se za ¢vrstocu i krutost nanocijevi, dobivenih CVD procesom,

uzima donja, niZa vrijednost.

Do sli¢nih zapaZanja dovela su i teorijska razmatranja Lu 1997. [17], Yakobson i dr.
1997. [18], Bernholc i dr. 1998. [19], iako je zabiljezeno malo povezanosti izmedu
teorijskih predvidanja i eksperimentalnih proufavanja. Vaznija teorijska razmatranja
izvrSili su Overney 1 dr. (1993.) [20] koriste¢i numericku, Keating Hamiltonian
empirijsku metodu. lijima i dr. (1996.) [21] proucavali su odziv nanocijevi pri tlacnom
opterecenju koriste¢i modeliranje molekularnom dinamikom. Takoder, potrebno je
spomenuti 1 rad Ruoffa 1 dr. iz 2003. godine [22] koji daju teorijska predvidanja

usporedno s eksperimentalnim rezultatima.

U teorijskim su razmatranjima nanokonstrukcije bile modelirane zasebno, u dva
razli¢ita sustava mehanike — molekularnoj dinamici i mehanici konstrukcija. Radovi
temeljeni na molekularnoj mehanici, to¢nije molekularnoj dinamici (Iijima 1 dr. [21],
Yakobson i dr. [18], Chang i dr., 2003. [23], Liew i dr. 2005. [24], Zhang, Huang 2008.
[25]) ograniCeni su u smislu vremena i veli€ine. Prouavanje nanokompozita na razini
nanomehanike, gdje se model mjeri u redu veli¢ine nanometra, a sastoji se od velikog
broja atoma, prevelik je zalogaj za simulaciju koriStenjem molekularne dinamike. Za
opisivanje deformacija atomskih veza uglji¢nih nanocijevi, u molekularnoj mehanici

koristi se kut izmedu dvije veze, dok se u mehanici konstrukcija za definiranje tj. opis
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deformacija koristi savijanje grednog elementa, koji zamjenjuje vezu medu atomima. Prvi
radovi koji su koristili metode mehanike kontinuuma (Govindjee, Sackman 1999. [26]),
za procjenu svojstava nanocijevi, ispitivali su valjanost pristupa te metode odredivanjem
Youngovog modula. Pokazano je da se pretpostavke mehanike kontinuuma na nano
razini moraju iznimno postivati da bi se dobili prihvatljivi rezultati. Od vaznijih radova u
sferi modeliranja nanocijevi mehanikom kontinuuma, spomenimo radove dvojca Li,
Chou [27], [28], [29], [30] , te Kalamkarova i dr. (2005.) [31], u kojima se model

nanocijevi bazira na zamjeni atoma i vezu izmedu njih, ¢vorovima i grednim elementima.

Jedno od rjeSenja u modeliranju nanocijevi i nanokompozita bila bi kombinacija dviju
gore navedenih metoda, odnosno koristenje molekulame dinamike u lokaliziranim
dijelovima gdje je dinamika atoma vazna, te koriStenje numerickih metoda koje se
temelje na principima mehanike kontinuuma, kao $to su metoda kona¢nih elemenata ili
druge bezmrezne numeri¢ke metode, u ostalim podrucjima analize. Od vaznijih radovi iz
tog podrucja su svakako radovi Liu, Karpov i dr., 2004. [32], Curtin, Miller, 2003. [33] te
rad grupe autora Cheng i dr. iz 2008. godine [34].

U dosadasnjim spoznajama oko modeliranja uglji¢nih nanocijevi valja napomenuti
vaznije radove iz podrucja proucavanja izvijanja, termomehanickih svojstava i stabilnosti
uglji¢nih nanocijevi. Tu se izdvajaju radovi autora Zhang, Tan 1 Wanga iz 2006. godine
[35], Kuang i dr. [36] te rad grupe autora Arani i dr. iz 2008. godine [37], koji su
proucavali izvijanje modela ugljicne nanocijevi uzrokovano aksijalnim optere¢enjem, u
potpunosti modeliranom u komercijalnom konac¢noelementnom softveru (ANSYS). Iz
podrucja stabilnosti nanocijevi potrebno je izdvojiti rad o mehani¢kim svojstvima
uglji¢ne nanocijevi s prazninom u strukturi, na osnovu simulacija metodom molekularne
dinamike, grupe autora Sammalkorpi i1 dr. iz 2004. godine [38] te rad [39] Wanga i dr.

(2007.) pomoc¢u mijesanog modela mehanike kontinuuma i molekularne mehanike.

Kako je ve¢ reCeno, vecina istrazivanja na podru¢ju nanokompozita vrSena je s
polimerskim nanokompozitima. Medutim, postoji i nekoliko istrazivanja s keramickim i

metalnim nanokompozitima. Jedno od njih je i istrazivanje provedeno od strane Ma i
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suradnika (1998.) [40] koji su formirali nanokompozit koji se sastoji od uglji¢nih
nanocijevi 1 silikonkarbida (SiC), mijeSaju¢i nanocestice silikonkarbida s odredenim
postotkom uglji€nih nanocijevi. Zabiljezili su 10% poboljSanje ¢vrstoce 1 izdrzljivosti na
lom u usporedbi s monolitnom keramikom. Takoder, preliminarna ispitivanja metalnih
nanokompozita s udjelom uglji¢nih nanocijevi nastalih neelektricnim polaganjem (Chen 1
dr. 2000. [41], Xu i dr. 2002. [42]), pokazala su mala poboljSanja u elektri¢noj vodljivosti

aluminija s pove¢anim udjelom nanocijevi (Xu i dr. 1999. [43]).

Kod modeliranja nanokompozita posebnu paznju potrebno je posvetiti ispravnom
modeliranju sucelja tj. interakcije izmedu pojacanja, umetka odnosno uglji¢ne nanocijevi
1 osnovnog materijala odnosno matrice kompozita. Kako je upravo interakcija izmedu
nanocijevi 1 matrice kljucna u odredivanju krajnjih mehanickih svojstava nanokompozita,
veliki broj znanstvenika posvetio se upravo tom problemu, rezultat ¢ega je velik broj
radova. Potrebno je izdvojiti rad grupe autora Tan i dr. [44] iz 2007. godine, koji opisuje
interakciju izmedu nanocijevi i matrice kompozita preko van der Waals veza, rad autora
Desai 1 Haque [45], 2005. godina 1 Lu i dr. [46], 2007. godina te rad znanstvenika Kin-
Tak Laua [47], koji prouCava teoriju prijenosa naprezanja izmedu nanocijevi i matrice
kroz upotrebu aproksimacije lokalne gustoce, elasticnih ljuski i standardnih modela
izvlaCenja vlakana te zakljuCuje da se porastom debljine nanocijevi poveéava smi¢no
naprezanje sucelja. Ve¢ je spomenuto da je potrebno viSerazinsko modeliranje
nanokompozitnih materijala. Postoji nekoliko nacina izvodenja modeliranja na vise
razina. U radu [48] dan je pregled modela viSerazinskog modeliranja, dok je pojedinacan
pregled viSerazinskog modeliranja dan u radovima kako slijedi. Rad autora Spanos i
Kontsos [49] uvodi viSerazinsku Monte Carlo metodu konac¢nih elemenata za odredivanje
mehanickih svojstava polimernog nanokompozita, koja se zasniva na stohastickoj metodi
generiranja slucajnih brojeva. Jo$ jedan rad koji uspjeSno kombinira metode molekularne
dinamike i metodu kona¢nih elemenata, ovaj put u svrhu viSerazinskog modeliranja
nanokompozita, je rad autora Namilae, Chandra, [50]. Ovdje je veza izmedu molekularne
dinamike i metode kona¢nih elemenata model sucelja dan preko parametara kohezijske
zone sucelja. Nadalje, potrebno je spomenuti jo§ nekoliko znacajnih radova na temu

viSerazinskog modeliranja, koji se temelje na upotrebi reprezentativnog volumenskog
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elementa, RVE, (eng. representative volume element), metoda koja je koriStena u izradi
ove disertacije, a to su, redom, rad [51] grupe autora Tserpes, Papanikos, Labeas i
Pantelakis, rad autora Li 1 Chou [52] te rad [53] grupe autora Figiel i dr. Najznacajniji
radovi ovog podrucja su svakako radovi grupe autora Kouznetsova, Geers i Brekelmans,
[54], [55], koji su autoru disertacije sluzili kao vrlo inspirativno $tivo. U kasnijim
poglavljima ove disertacije, metoda reprezntativnog volumenskog elementa bit ce

podrobnije pojasnjena.
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3 . Uglji¢ne nanocijevi

U uvodu je spomenuto da su uglji¢ne nanocijevi osnovni i najvazniji proizvod novih
nanotehnologija. Smatraju se novom generacijom poboljSanja za kompozitne materijale,
jer upravo zbog svoje nano veli¢ine imaju mali prostor za pojavu defekta odnosno
nedostataka, Sto kod obi¢nih vlakana koji sluze kao poboljSanje u kompozitnim
materijalima, nije slucaj. Takoder, jedna od glavnih karakteristika uglji¢nih nanocijevi je
njihova vlacna ¢vrstoc¢a. Tako znanstveni radovi daju eksperimentalne vrijednosti vlacne
cvrstoce ispod 65 GPa [28], no teorijske vrijednosti variraju u rasponu od 100 GPa [56]

do 300 GPa [57].

3.1. Podjela nanocijevi

Uglji¢nu nanocijev mozemo predociti kao veliku molekulu koja se sastoji od atoma
ugljika, sloZzenih u heksagonalnu mrezu. Takoder, moZzemo je promatrati kao grafitnu
plocu, debljine jednog atoma, smotanu u cijev s velikim omjerom promjera i duljine,

slika 3.1.

11
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konstrukcijskom jedinicom. Ta se osnovna konstrukcijska jedinica naziva jednostruka
ugljina nanocijev (eng. single walled carbon nanotube, SWNT). Koriste¢i osnovnu
konstrukcijsku jednicu mozemo formirati i viSestruku ugljicnu nanocijev (eng. multi

walled carbon nanotube, MWNT), slika 3.2. Dakle, osnovna podjela uglji¢nih cijevi,
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Slika 3.1. Osnovna uglji¢na nanocijev [109].

Takav jedan cilindar, prikazan na gornjoj slici, mozemo smatrati osnovnom

prema vrsti, je podjela na jednostruke i viSestruke uglji¢ne nanocijevi.

12
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Slika 3.2. Visestruka (trostruka) uglji¢na nanocijev [110].

Ugljik posjeduje 6 elektrona, od toga dva u /s stanju, a preostala Cetiri su valencijski
elektroni koji okupiraju 2s i 2p orbitale [58]. /s orbitale su zauzete s dva elektrona koji se
zovu jezgreni elektroni. Oni su snazno vezani za jezgru i ne sudjeluju u atomskom
vezanju. Dakle, imaju mali utjecaj na fizicka svojstva ugljicnog materijala. Sljedeci
omotac je puno fleksibilniji pa se 2s 1 2p orbitale mijeSaju medusobno stvarajuci tako
sp’, sp’ i sp hibridizirane orbitale. Kod uglji¢nih nanocijevi kljuéna je sp’ hibridizirana
orbitala. Hibridizacija podrazumijeva mijeSanje valencijskih stanja. U sp” orbitali jedna
2s 1 dvije 2p orbitale se mijeSaju i stvaraju tri ravninske kovalentne ¢ veze. Drugim
rije¢ima, svaki atom ugljika formira kovalentnu ¢ vezu s tri susjedna atoma, stvarajuci

tako heksagonalnu grafitnu mrezu, slika 3.3.

13
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Slika 3.3. o' i 7 veze (orbitale) u sp” konfiguraciji atoma ugljika [58].

U takvoj konfiguraciji, atomu ugljika preostaje jedna nehibridizirana = veza, za
vezanje s preostalim atomima na odredenoj udaljenosti. Upravo su te 7 veze klju¢ne za
formiranje visestrukih uglji¢nih nanocijevi jer one povezuje dva sloja, tj. dvije nanocijevi
unutar visestruke nanocijevi. Te veze, van der Waals veze (VDW) su slabe u usporedbi s

kovalentnim vezama i o njima ¢e detaljnije biti rijeci u sljedecem poglavlju.

3.2. Vrste jednostrukih uglji¢nih nanocijevi

Uglji¢na nanocijev, kao cilindar, definirana je pomoc¢u promjera i kuta zakrivljenosti 8
ili vektorom zakrivljenosti C’h (eng. chiral vector) [31]. Vektor zakrivljenosti je smjer

kojim se grafitna ploCa namata da bi se formirala nanocijev 1 linearna je kombinacija

jedini¢nih translacijskih vektora u heksagonalnoj mrezi, slika 3.4:

-

C, =na, +ma,. (3.1)
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Smjer aksijalne osi nanocijevi

Slika 3.4. Vektor zakrivljenosti u sastavu nanocijevi.

U izrazu (3.1) n i m su cijeli brojevi koji predstavljaju broj koraka uzduz uglji¢nih
veza heksagonalne mreze, dok su q, i a, jedini¢ni vektori, kao $to je prikazano na slici

3.4. Kut zakrivljenosti € se moze izraunati na sljedeci nacin [59]:

Bom
2 [Nt v ) 62

sind =

S definiranim kutom zakrivljenosti i cijelim brojevima n i m, mozemo definirati tri

osnovna uzorka tj. vrste nanocijevi, danim u tablici 3.1., slika 3.5.:

15
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Tablica 3.1. Vrste nanocijevi s obzirom na zakrivljenost.

Vrsta nanocijevi: Vektor (m, n): Kut zakrivljenosti, 6:
Krizna (eng. zig-zag) (0, n) ili (m, 0) 0°
Naslonja¢ (eng. armchair) (m, m) ili (n, n) 30°
Zakrivljena (eng. chiral) (m,n);m#0,n#0 0°<6<30°

DaPaa®:-

l‘
l )
“
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Mozemo reéi da postoje dvije vrste nanocijevi (krizna i naslonjac) te tre¢a osnovna
zakrivljena nanocijev s kutom zakrivljenosti u rasponu od 0° do 30° te vektorima (n, m),
gdje su n 1 m cijeli brojevi koji predstavljaju broj koraka po ugljicnim vezama
heksagonalne resetke. Slika 3.6 predstavlja shemu odredivanja vrste nanocijevi obzirom
na brojeve m i n. Takoder, vazna karakteristika je 1 promjer nanocijevi d,,, koji se raCuna

izrazom (3.3):
0
dnt =— > (3 3)
gdje je O, opseg nanocijevi, odnosno duljina vektora éh, (3.4):

=a-\Nm +mn+n’ . (3.4)

0, = ‘éh

U izrazu (3.4) a je duljina jedini¢nih vektora a, i1 a,, koja iznosi 0,246 nm, a

definirana je udaljenos$¢u izmedu atoma ugljika, koja iznosi 0,246 nm (slika 3.7).

0,143 nm

0,246 nm

<
>

%

Slika 3.7. Uzorak cCelije heksagonalne mreze.
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3.3. Konacnoelementni model uglji¢ne nanocijevi

Jednostruka ugljicna nanocijev se moze okarakterizirati kao prostorna okvirna
konstrukcija [27, 28, 29, 31] koja se sastoji od atoma ugljika vezanih kovalentnom
vezom, kao Sto je prikazano na slici 3.1. Slika 3.7. prikazuje dijeli¢ nanocijevi, to¢nije
jednu heksagonalnu ¢eliju, iz koje je vidljivo da kovalentna veza izmedu atoma ugljika
posjeduje karakteristicnu duljinu i1 kut. Stoga je moguce analizirati ponaSanje takve
nanocijevi koriste¢i konacno elementni model istih karakteristika kao i nanocijev. Da bi
se kovalentna veza zamijenila grednim kona¢nim elementom, a atom ugljika ¢vorom,

potrebno je pronaci vezu izmedu molekularne mehanike i mehanike konstrukcija.

Vezu izmedu atoma ugljika unutar nanocijevi moze se izraziti pomocu polja sila koje
nastaje medudjelovanjem izmedu elektrona i jezgre te izmedu jezgre i jezgre. To polje

sila izrazeno je pomocu izraza za ukupnu potencijalnu energiju:

U=DU,+DUg+DU;+> U, (3.5)

gdje je U, energija vezana za rastezanje veza, Uy energija vezana za savijanje veza, Ug
energija vezana za uvijanje veza, dok Uysw predstavlja van der Waals
medudjelovanje, o kojem ¢e detaljnije biti govora u poglavljima koji slijede. Pod
pretpostavkom malih deformacija, za definiranje ukupne potencijalne energije

dovoljne su prve tri energije veza:

U, :%kr(r—ro)z :%kr(Ar)z, (3.6)
1 1

U, :5/(9(0—90)2 :5k9(A0)2, (3.7)
1 2

U¢:5k¢(A¢) . (3.8)
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U gornjim izrazima Ar (3.6), 40 (3.7) i 4¢ (3.8) predstavljaju, redom, promjenu
duljine veze, promjenu kuta veze 1 promjenu kuta uvijanja. Takoder, konstanta &,
predstavlja konstantu sile produljenja veze, ks konstantu sile savijanja veza, dok kg

predstavlja otpor na uvijanje.

Pomaci atoma nanocijevi uslijed djelovanja vanjskog optereenja na nanocijev,
ograniceni su kovalentnim vezama te je ukupna deformacija nanocijevi rezultat tih
medudjelovanja kovalentnih veza. Stoga, kovalentne veze moZemo smatrati, odnosno
zamijeniti izotropnim grednim elementima te tako, umjesto uglji¢ne nanocijevi, nastaje
prostorna okvirna konstrukcija. Ovi gredni elementi imaju karakteristicnu duljinu L,
povrSinu poprecnog presjeka A 1 moment inercije /. Ako tada gredne elemente
podvrgnemo djelovanju tri pojedinacna optere¢enja (aksijalno opterecenje, savijanje,
uvijanje), budu¢i su u izrazima (3.5) do (3.8) dane potencijalne energije za individualna
opterecenja, a da bi se mogli povezati molekularni parametri s mehanickim, dobivamo

sljedece izraze:

» Potencijalna energija deformiranja grede uslijed aksijalnog optereéenja:

U,=—[——dL=-""=-=5(AL)’ (3.9)

» Potencijalna energija deformiranja grede zbog savijanja:

M2 _2EI 1 EI
j a2 :Ef(za) _ (3.10)
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» Potencijalna energija deformiranja grede zbog uvijanja:

16/
2 L

(AB)’. 3.11)

Izraz (3.9) predstavlja aksijalnu deformaciju, 4L, u izrazu (3.10) o je kut savijanja, a u

izrazu (3.11) 4p predstavlja kut uvijanja. Izrazi za potencijalne energije (3.6 — 3.8)

predstavljaju iste velicine, ali u dva razlicita sustava, molekularnoj mehanici i mehanici

konstrukcija. Izjednacavanjem

izraza (3.6), (3.7) i (3.8) s izrazima (3.9), (3.10) i (3.11),

uz pretpostavku da je AL jednako Ar, o jednako A& te Af jednako AP, slika 3.8.,

dobivamo poveznicu izmedu

dva gore navedena sustava mehanika, odnosno direktnu

vezu izmedu molekularnih parametara &, k5 ky 1 mehanickih parametara, tj. aksijalne

krutosti (E£A), krutosti na savijanje (EI) te krutosti na uvijanje (G.J), kako slijedi u

izrazima (3.12), (3.13) 1 (3.14):

3.12
B, G.12)
L

3.13
Bl (3.13)
L

3.14
&y 6.14)
L

Gore dani izrazi dovoljni su za modeliranje jednostruke uglji¢ne nanocijevi pomocu

grednih konacénih elemenata.
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T, Ar
[ — ey S| [

Rastezanje veza

Aksijalno opterecéenje grede; vlak

| —

Cisto savijanje grede

Savijanje veza

e > T O (0
A

Uvijanje grede

Uvijanje veza

Slika 3.8. Veza izmedu parametara molekularne mehanike i mehanike konstrukcija.
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4 o Nanokompozitni materijali

4.1. Uvod u kompozitne materijale

Svaki materijal koji se sastoji od dva ili viSe posebna sastavna materijala moze se
smatrati kompozitnim materijalom. To je ujedno i osnovna definicija kompozitnog
materijala prema [60]. Svrha tog mijeSanja sastavnih materijala poboljSanje je
mehanickih svojstva kona¢nog materijala. No, ne mozemo sve materijale klasificirati kao
kompozitne materijale. Primjerice, uobicajeni komercijalni metali u svom sastavu sadrze
1 nezeljene necistoce, plasticni materijali u sastavu posjeduju male koli¢ine posebnih
umetaka, lubrikanata i slicno. Dakle, druga, proSirena definicija kompozitnog materijala
zasniva se na Cinjenici da, kao rezultat kombinacije dvaju ili viSe sastavnih materijala,
nastaju znacajne promjene svojstava ukupnog kona¢nog kompozitnog materijala. Ove su
promjene najocitije kada su poboljSanja u obliku vlakana, kada je njihov volumni udio u
kona¢nom materijalu veéi od 10% i kada su njihova mehanicka svojstva barem pet puta
veca od ostalih sastavnih materijala. Sama rije¢ ,,kompozit* oznacava mjesavinu, smjesu
ili kombinaciju. Pojam ,,nanokompozit* prema [61] oznacava kompozitni materijal kod
kojeg je barem jedna dimenzija jedne od sastavnica nanoskopska veli¢inom, odnosno

reda veli¢ine nanometra (10° m). Kod kompozita, isprekidana sastavnica obicno je
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snaznija 1 C¢vrSéa od neprekidane sastavnice te se naziva ,poboljSanje” (eng.
reinforcement), dok se neprekidana sastavnica naziva ,,matrica materijala (eng. matrix).
Mehanicka svojstva kompozitnog materijala ovise o svojstvima njegovih sastavnica,
njihovoj raspodjeli unutar kompozita te medudjelovanju izmedu sastavnica. Prilikom
opisa kompozitnog materijala potrebno je osim navodenja sastavnica koje sudjeluju u
kompozitu i njihovih svojstava, navesti i geometriju poboljSanja u odnosu na sustav
kompozita, budu¢i da ukupna svojstva kompozitnog materijala nisu samo zbroj
volumnog udjela svojstava sastavnica, ve¢ je to opisano na sinergisticki nacin, odnosno,
svojstva kona¢nog materijala bolja su od svojstava pojedinacnih sastavnica. Tako se
geometrija poboljSanja moze definirati preko oblika, veli¢ine i veliCine raspodjele unutar
kompozita. U skladu s tim, sustavi koji sadrze poboljSanja istih geometrijskih svojstava,
se mogu razlikovati na viSe nacina, primjerice razli¢itom raspodjelom ili orijentacijom
poboljSanja unutar kompozita. Dakle, svi su ¢imbenici jednako vazni u odredivanju
svojstava kompozita i na svaki od njih treba obratiti pozornost prilikom teoretskog

odredivanja i opisivanja kompozitnih materijala.
4.2. Podjela kompozitnih materijala
Sama podjela kompozitnih materijala ovisi upravo o gore navedenim ¢imbenicima
poboljsanja (oblik, veli¢ina i1 velicina raspodjele), odnosno ovisi o obliku poboljsanja,

koncentraciji poboljSanja u kompozitnom materijalu te o orijentaciji poboljsanja. Kratki

shematski prikaz podjele odnosno klasifikacije kompozitnih materijala dan je na slici 4.1.

24



Numeri¢ko modeliranje mehani¢kog ponasanja nanokompozitnih struktura

Kompozitni
materijali
Kompoziti Kompoziti
poboljsani poboljsani
vlaknima Cesticama

Jednoslojni Viseslojni Nasumicna Ciljana
kompoziti kompoziti orijentacija orijentacija

Kompoziti Kompoziti S— Hibrids

poboljsani poboljsani

neprekidnim isprekidanim
vlaknima vlaknima
Jednosmjerna Dvosmjerna (tkana) Nasumi¢na Ciljana
poboljsanja poboljsanja orijentacija orijentacija

Slika 4.1. Podjela kompozitnih materijala.

Koncentracija poboljSanja u kompozitnom materijalu se smatra najvaznijim
parametrom prilikom definiranja kompozita budu¢i da direktno utjeCe na svojstva
kompozitnog materijala te je doprinos jedne sastavnice ukupnim svojstvima kompozita
odreden i definiran upravo time. Koncentracija se mjeri tj. odreduje volumnim odnosno
tezinskim udjelom (eng. volume or weight fraction). Pored toga, koncentracija je
varijabla kojom se jednostavno manipulira i koju je jednostavno kontrolirati prilikom
proizvodnje kompozitnih materijala. Raspodjela koncentracije poboljSanja u
kompozitnom materijalu je mjera homogenosti materijala, §to je vazna karakteristika koja
odreduje do koje se mjere reprezentativni dio materijala razlikuje, u fizickim 1
mehanickim svojstvima, od prosjecnih svojstava materijala. U skladu s navedenim,
nejednolikost materijala vodi ka tome da mehanicka svojstva kompozitnog materijala

izravno odreduje najslabija sastavnica.
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Orijentacija poboljSanja utjeCe na izotropnost sustava. Kada su poboljsanja
kompozitnog materijala u obliku cCestica, s priblizno jednakim mjerama, kompozit se u
osnovi ponasa kao izotropan materijal. Kada su mjere Cestica poboljSanja nejednake, tada
se kompozit moze ponaSati kao izotropan materijal samo ako su cestice nasumic¢no
orijentirane. U protivnom, kompozit je anizotropan, §to je prednost, primjerice kod
kompozita poboljSanih neprekidnim vlaknima, buduéi se ta anizotropnost moze

kontrolirati prilikom proizvodnje i prilagoditi konstrukcijskim potrebama.

U skladu s navedenim, a prema slici 4.1., kompozitne materijale mozemo podijeliti u
dvije osnovne skupine: kompozite poboljSane Cesticama (eng. particulate composites) 1

kompozite poboljSane vlaknima (eng. fibrous composites).

4.2.1. Kompoziti poboljSani ¢esticama

Utjecaj poboljSanja na svojstva kompozita uvjetovan je dimenzijom poboljSanja. Zbog
svojstvene tvrdoce naspram matrice kompozita, Cestice stavljaju ograni¢enja na plasti¢nu
deformaciju materijala matrice. Takoder, Cestice sudjeluju u preuzimanju opterecenja, ali
u puno manjoj mjeri nego, primjerice, vlakna postavljena paralelno sa smjerom
opterecenja u kompozitima poboljSanim vlaknima. Stoga su Cestice efikasne u povecanju
krutosti kompozita, ali ne nude puno mogucnosti za poboljSanje ¢vrstoce. Tako, na
primjer, smjesStanjem tvrdih Cestica u krhku matricu smanjujemo cvrstou kompozita
zbog pojave koncentracije naprezanja oko Cestice u odnosu na matricu. Medutim, Cestice
kao poboljSanja kompozita se uvelike koriste kada je potrebno poboljsati svojstva
matrice kao Sto su termicka i elektricna vodljivost, poboljSanje svojstava na poviSenim
temperaturama, smanjenje trenja, povecanje otpora habanju, poboljSanje obradivosti,
povecanje povrSinske tvrdoce te smanjenje skupljanja materijala. U vecini slucajeva,

matrice se poboljSavaju Cesticama radi smanjenja troSkova.

U cesticama poboljsanom kompozitu, kombinirati se mogu Cestice i matrice metalnih
1 nemetalnih materijala. Izbor ovisi o trazenim krajnjim karakteristikama kompozita.

Primjerice, Cestice olova se mijeSaju sa slitinama bakra i ¢elika da bi im se poboljSala
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obradivost. Slika 4.2. prikazuje silikon — aluminij kompozit (SiO; — LM6) s 20% udjelom
silikon dioksida, toc¢nije pocetak Sirenja pukotine u rastezljivoj matrici nakon vlacnog
testa [62]. Keramal (eng. cermet) je primjer keramicko — metalnog kompozita. Tako se
keramali bazirani na oksidima koriste kao materijali za alate za rezanje visokim
brzinama, cijevi termoelementne zastite, prigusivace peci 1 slicno. Anorganska punila se
koriste za poboljSanje svojstava plasticnih materijala, kao Sto su povrSinska tvrdoca,
smanjenje skupljanja i smanjenje pojave pukotina nakon oblikovanja, poboljSanje otpora
na vatru i.t.d. Iz ovih nekoliko navedenih primjera uporabe kompozitnih materijala
poboljsanih Cesticama, vidljivo je da su takvi kompoziti vrlo vazna vrsta kompozitnih
materijala, no daljnja razmatranja kompozita usredotocit ¢e se na vlaknima poboljSane

kompozite, upravo zbog njihove sli¢nosti i povezanosti s nanokompozitima.

v}

e SR, B el ¥
WD= 16 mm Signal A= SE1 Date :29 Oct 2004

EMUPM Time :9:48:48

Slika 4.2. Fraktografski snimak silikon — aluminij kompozita (SiO, — LM6) s 20%
udjela silikon dioskida (SiO,), snimljeno SEM mikroskopom [62].
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4.2.2. Kompoziti poboljSani vlaknima

Vlakna, kao takva, zbog male povrSine poprecnog presjeka, nisu iskoristiva u
inzenjerskim aplikacijama. No, uvelike se koriste za formiranje kompozitnih materijala.
Matrica kompozita sluzi za povezivanje vlakana te za prijenos opterecenja na vlakna.
Vlakna kao poboljSanja mogu biti kratka ili duga u odnosu na ukupnu duljinu. Kompoziti
s dugim vlaknima nazivaju se kompoziti poboljSani neprekidnim vlaknima (eng.
continuous fiber reinforced composite), slika 4.3., dok se kompoziti s kratkim vlaknima
nazivaju kompoziti poboljSani isprekidanim vlaknima (eng. discontinuous fiber

reinforced composite), slika 4.4.

b S e e A T T e e T,

e W A B e

Slika 4.3. SEM mikroskopska slika neprekidnog staklenog vlakna u polimernom
kompozitu [63].
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Slika 4.4. OM (opticka mikrografija) slika isprekidanih vlakana staklenog kompozita
[64].

Vlaknasti kompoziti se mogu razvrstati kao jednoslojni ili viSeslojni kompoziti.
Jednoslojni kompoziti se, u biti, mogu sastojati od viSe zasebnih slojeva, ali uvijek s
istom orijentacijom vlakana i s istim svojstvima te se takva laminirana struktura moze
nazvati jednoslojnim kompozitom. U jos nekoliko posebnih slucajeva kompozit se moze
nazvati jednoslojnim. Primjerice, kod lijevanih kompozita s isprekidanim vlaknima, nema
izrazitih slojeva iako orijentacija vlakana na popre¢noj ravnini kompozita nije jednolika
te se takav kompozit moze zvati jednoslojnim. Vecina kompozita koji se koriste u
konstrukcijskoj primjeni su viseslojni kompoziti, odnosno sastoje se od vise slojeva
vlaknastih kompozita. Svaki sloj laminata je, ustvari, jednoslojni kompozit, s razli¢itom
orijentacijom. Kada su sastavnice materijala kompozita u svakom sloju jednake, tada je
rije¢ o laminatu (eng. laminate). U protivnom, kada postoje slojevi za razliCitim

sastavnicama, rije¢ je o hibridnim viseslojnim kompozitima (eng. hybrid).
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Ocito je da je jednoslojni kompozit osnovni sastavni modul svakog kompozita,
odnosno laminirane konstrukcije. Stoga je prikladno da se viSe paznje posveti upravo
jednoslojnim jednosmjernim kompozitima. Karakteristicni jednosmjerni kompozit
prikazan je na slici 4.5. Sastoji se od paralelnih vlakana ugradenih u matricu materijala.
Nekoliko takvih slojeva, razli¢itih orijentacija vlakana, moze se spojiti u jedan laminirani
kompozit te tako udovoljiti konstrukcijskim zahtjevima za ¢vrsto¢om i krutosti. Takav se
jedan sloj, opcenito, ponasa ortotropski, s tri ravnine simetrije. Te ravnine simetrije,
prikazane na slici 4.5., nazivaju se 1 ravnine materijala. Smjer paralelan s vlaknima
naziva se uzduzni smjer (eng. longitudinal), os Z, smjer okomit na vlakna je poprecan
smjer (eng. transverse). U ovom slucaju, svaki smjer koji lezi u ravnini X — Y je okomiti

smjer.

000" Smik

Slika 4.5. Prikaz jednog sloja jednosmjernog kompozita.

Ovakav sloj najbolja svojstva ima u uzduznom smjeru. PonaSanje materijala u ostalim
(okomitim) smjerovima je priblizno jednako te se stoga moze re¢i da je takav sloj
poprecno izotropan. Sloj kompozita kakav je prikazan na slici 4.5. u praksi nije Cest,

javlja se samo u slucaju vlakana s velikim promjerom. Shematski prikaz karakteristicnog
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jednoslojnog kompozita s jednosmjernim vlaknima dan je na slici 4.6. Vlakna su

nasumicno rasporedena po popre¢nom presjeku sloja te mjestimice mogu biti u dodiru.

Matrica Vlakno

Slika 4.6. Shematski prikaz poprecnog presjeka jednoslojnog kompozita s nasumic¢nim

rasporedom vlakana.

Proracun ¢vrstoce konstrukcija podrazumijeva usporedbu stvarnog stanja naprezanja i
deformacija s dopustenim stanjem naprezanja i deformacija. Kod izotropnih materijala, to
podrazumijeva usporedbu glavnih naprezanja s dopustenim, buduéi da pravac glavnih
naprezanja ne utjece na rezultat. Kako vlaknasti kompoziti nisu izotropni ve¢ ortotropni,
pravac glavnog naprezanje se ne mora nuzno poklapati s pravcem najviSe prekidne
¢vrstoce te stoga najvece naprezanje ne moze biti kriterij dimenzioniranja konstrukcija tj.
materijala. Stvarno polje naprezanja odreduje se analizom opterecenja laminirane
strukture, uzimajuéi u obzir vrijednost krutosti u razli¢itim smjerovima. Dopusteno polje
naprezanja zavisi od dozvoljenih naprezanja u glavnim smjerovima materijala. Kod
jednosmjernih kompozita postoji pet karakteristicnih vrijednosti naprezanja:

- Uzduzno vla¢no naprezanje,

- UzduZno tla¢no naprezanje,

- Popre¢no vlacno naprezanje,

- Poprec¢no tlacno naprezanje,

- Posmic¢no naprezanje.
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Eksperimentalna ispitivanja pokazala su da su ova naprezanja neovisna te da postoji
nekoliko fizi¢kih varijabli koje utjeCu na vrijednosti tih naprezanja. Stoga je potrebno
odrediti elasti¢na svojstva materijala, kao Sto su moduli elasti¢nosti u tri glavna pravca,
moduli smicanja u tri osnovne ravnine. Kako vlaknasti kompoziti posjeduju iznimne
sposobnosti u uzduznom smjeru, smjeru vlakana, dalje u ovom poglavlju, pozornost ¢e se
usmjeriti na uzduzna ponasSanja i naprezanja kompozita poboljSanih neprekidnim
vlaknima. UzduZna naprezanja su puno veca u usporedbi s naprezanjima u drugim

smjerovima.

4.2.2.1. Uzduzna elasti¢na svojstva

Na svojstva kompozita uvelike utje¢e odnos udjela matrice i poboljSanja. Taj udio
oznacen je pomocu volumnog udjela (eng. volume fraction) ili tezinskog udjela (eng.
weight fraction). Tezinski udio je lakSe odrediti prilikom proizvodnje kompozita, no u
teorijskoj analizi kompozita koristi se volumni udio. Volumni udio vlakna u kompozitu

definiran je prema (4.1):
v (4.1)

gdje je malim slovom v oznafen volumen, dok indeksi oznacavaju da 1li se radi o
vlaknima (v) ili kompozitu (k). Na isti nafin oznacen je i volumni udio matrice u

kompozitu, (4.2):

v (4.2)
Opet, kao i u prethodnom izrazu, v, oznacava volumen ukupnog kompozita, dok je s v,
oznacen volumen matrice. Naravno, vrijedi:

V.=V, +V (4.3)
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Za odredivanje uzduZznih karakteristika kompozita, to¢nije vlacne ¢vrstoce i uzduznog
modula elasti¢nosti, moze se pretpostaviti da vlakna imaju jednolika svojstva, odnosno
isti promjer po cijeloj duljini, da su neprekidna i medusobno paralelna. Takoder, moze se
pretpostaviti da postoji savrSeno vezanje za matricu kompozita, odnosno da ne moze doci
do klizanja vlakna u kompozitu. Na taj nac¢in, deformacije vlakna, matrice i kompozita su

jednake:
E,=E&,=§,. 4.4)

Ako se vlakna i matrica ponaSaju elasticno, tada vrijedi izraz za naprezanja vlakana i

matrice:

e (4.5)

Vo

o,= EVU
o =E -& (4.6)

Naprezanje vlakna, o, djeluje na povrsini poprecnog presjeka vlakna, 4, dok naprezanje
matrice, o, djeluje na povrSini poprecnog presjeka matrice, 4,,. Tada su opterecenja koja

djeluju na vlaknima, F, odnosno matrici, F,, jednaka:

E/:GV.AV:EVU‘EV.A/ﬂ (4.7)

F =0 A4 =E & 4. (4.8)
Ukupno opterecenje kompozita jednako je zbroju ova dva opterecenja:
F,=F+F =0,4 =04 +0,4,, (4.9)

odnosno, naprezanje kompozita mozemo pisati kao:
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o _F _o,4,+0,4, (4.10)
k .
4, 4,

Za kompozite s paralelnim vlaknima, volumni udio se moze izraziti preko povrSine

popre¢nog presjeka:

A (4.11)
V,=—>,
A,
A (4.12)
Vo o=—
A
te se izraz (4.10) moze napisati kao:
o, =oV +o,V. . (4.13)

Ako se izraz (4.13) derivira po deformaciji, a jednako vrijedi za vlakna, matricu i

kompozit, dolazi se do sljedeceg izraza:

4.14
do, _do, Vo do, v (4.14)
de de de "

gdje f{—a predstavlja nagib dijagrama naprezanja — deformacija kod odredene
£

deformacije. Ako je ta karakteristika materijala linearna, tada se nagib dijagrama fl—a
£

moze zamijeniti odgovaraju¢im modulom elasti¢nosti te izraz (4.14) prelazi u:
E =EV +EV . (4.15)
U U

Izraz (4.15) naziva se i zakon mijeSanja kompozita (eng. rule of mixtures), odnosno

oznacava da je utjecaj vlakana i matrice na svojstva kompozita proporcionalan njihovom
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volumnom udjelu. Indeks ,,U*“ u gornjim izrazima oznaCava da se radi o uzduznim

vrijednostima (modula elasti¢nosti).

4.2.2.2. Poprecna elasti¢na svojstva

Poprecna svojstva , tocnije poprec¢ni modul elasti¢nosti je svojstvo koje ovisi o matrici
kompozita i lokalnom stanju naprezanja. Tako se jednosmjerni vlaknasti kompoziti, za
slucaj poprecnih optere¢enja, mogu pretpostaviti jednostavnijim oblikom, prikazanim na

slici 4.7.

G,

PHEpEEAE I A !
7 7

/
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62
2

Slika 4.7. Jednostavniji oblik poprecno opterecenog jednosmjernog kompozita.

Tada se moze pretpostaviti da se pojavljuju jednaka naprezanja i kod matrice 1 kod

vlakana, §to vodi ka sljede¢em izrazu za poprec¢ni modul elasti¢nosti kompozita [65]:

LV, V. E,E, (4-16)
=—+—2 1l E, = £
EkP Vp m ’ V;Em + VmEv
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U prethodnom izrazu indeks ,,P, odnosno E oznacuje poprecni modul elasti¢nosti
) v,

vlakna, tj. E, popre¢ni modul elastiCnosti kompozita. Smjer uzduzno postavljenih

vlakana djeluje ogranicavajuce na matricu te se stoga modul elasti¢nosti matrice u izrazu
(4.16) moze zamijeniti sljede¢im izrazom, koji u sebi sadrzi Poissonov koeficijent te na

taj nain uzima u obzir takva ogranicenja:

E (4.17)

Tako izraz (4.16) prelazi u:

E E' (4.18)

vp m

E, = ; _
" I/\/E‘m +VmEvP

Izraz (4.18) daje podcijenjene vrijednosti za poprecni modul elasti¢nosti kompozitnog
materijala. Stoga autori Halpin i Tsai u svojem radu [66] daju prijedlog proracuna za

poprecni modul elasti¢nosti, zasnovan na empirijskim rezultatima:

_E, (1+&n7) (4.19)
kp e ,
gdje se # racuna prema:
E, -E, (4.20)
77 - EkP + §Em .

Koeficijent ¢ predstavlja koeficijent prilagodbe krivulje, koji se odreduje iz
eksperimentalnih vrijednosti poprecnog modula elasticnosti kompozita. Tako taj
koeficijent iznosi ¢ = 1 za kompozite sa staklenim ili ugljicnim vlaknima, s velikim

volumnim udjelom vlakana te, u tom slucaju, izraz (4.19) iznosi:
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. (1+V,)E, +V,E, (4.21)
Ty E, +(14V,)E,

4.2.2.3. Ravninski modul smicanja

Kao i kod popre¢nih svojstava kompozita, tako je i ponaSanje jednosmjernih
vlaknastih kompozita pod utjecajem ravninskog, uzduznog smicanja ovisno o svojstvima
matrice kompozita i lokalne raspodjele naprezanja. Reakcija jednog sloja jednosmjernih
vlaknastih kompozita na smicanje paraleno s vlaknima moze se idealizirati modelom
prikazanim na slici 4.8., koji se sastoji od elementa vlakna i1 elementa matrice,
opterecenih konstantnim i jednakim smi¢nim naprezanjem. lako su im smi¢na naprezanja
jednaka, smicne deformacije su razliCite, te se prosjecna smi¢na deformacija moze pisati

kao:

V= vaVv + 7/me ) (4.22)

Slika 4.8. Ravninsko smicanje jednosmjernog vlaknastog kompozita.

Izraz (4.22) se moze pisati i u obliku:
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[ r (4.22)
G G G "

Budu¢i je smi¢no naprezanje, 7,, jednako tada se izraz (4.22) moze pojednostaviti:

i B v +Q (4.23)
G Gv Gm
odnosno
B Gma (4.24)
Vma + VWIGV ’

gdje su G, 1 G, moduli smicanja vlakna odnosno matrice. I u ovom slucaju kao i u
slucaju poprecnog modula elasti¢nosti, rezultati su podcijenjeni te se moze predstaviti

Halpin — Tsai relacija za modul smicanja:

4.25
G=G, 1+&nV, (4.25)
l-nV, ~
gdje je n:
_ G,-G, (4.26)
7 G, +¢G,

Najbolje vrijednosti za modul smicanja u usporedbi s eksperimentalnim rezultatima,

dobivaju se za ¢ =1, kada izraz (4.25) postaje:

(1+7,)G, +V,G, (4.27)
"V,G,+(1+V,)G,

G=
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4.2.3. Odnosi izmedu naprezanja i deformacija jednosmjernih

vlaknastih kompozita

4.2.3.1. Opé¢eniti anizotropni materijali

Stanje naprezanja elementarnog tijela moze se predstaviti s devet komponenti [67]: oy,

Oy, Oz, Tays Tyz, Tazy Tyxs Tz Tox. AKO se standardno oznacene koordinatne osi zamijene osima

1, 2, 3 kao $to je prikazano na slici 4.9., tada se stanje naprezanja, prikazano pomocu

Hookeovog zakona, moze pisati kao:
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U indeksnom zapisu izrazi (4.28) 1 (4.29) glase:

o, = Cl.j,dgkl, (4.30)
Gy
A Gxn
A
G31‘
Op3
O3 ‘ -
| >
G o
on - 7
3 o7
2

1

Slika 4.9. Stanje naprezanja elementarnog tijela.

U izrazima (4.28) do (4.31), Cy predstavlja tenzor elastiCnosti (eng. elasticity
tensor), dok S;u predstavlja tenzor podatljivosti (eng. compliance tensor). Zbog
simetri¢nosti tenzora naprezanja odnosno tenzora deformacija (o; = 0j;, &; = €ji), broj se
neovisnih elasticnih konstanti u izrazima (4.28) i (4.29) smanjuje s 81 na 36. Tako se

izrazi za tenzore naprezanja i deformacija anizotropnog materijala mogu pisati kao:
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ili u indeksnom zapisu (za i, j =1, 2,3,...,6):

o, =C¢;,

& =3S,0,.

Rad po jedinici volumena tada se moze izraziti preko sljedeceg izraza:

Izraz (4.34) mozemo prikazati i deriviranjem po ¢; prethodnog izraza (4.36):

o, :Z—W:ngj.
8i

Dodatnim deriviranjem dolazi se do izraza:

(4.32)

(4.33)

(4.34)

(4.35)

(4.36)

(4.37)
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oW
v O¢,0¢;’

a isto vrijedi i za obrnut redoslijed deriviranja:

_ow
Ji >
0¢;0¢,
moze se zakljuciti da je:
i “is
g = P

(4.38)

(4.39)

(4.40)

(4.41)

Na taj se nacin, stanje naprezanja ili deformacija, moze prikazati pomocu Sest

komponenti, dok se izrazi (4.32) i (4.33) mogu iskazati pomocu 21 konstante.

4.2.3.2. Ortotropni materijali

U slucaju ortotropnih materijala, koji imaju tri medusobno okomite ravnine simetrije,

relacije za naprezanja i deformacije imaju isti oblik kao u izrazima (4.32) i (4.33), ali se

broj neovisnih elasti¢nih konstanti smanjuje na devet. Tada spomenuti izrazi dobivaju

sljedeci oblik:
_0'1 | _Cn G, Gz 0 0
) Gy Gy Cy3 0 0
O3 |_ Gy Gy Gy 0 0
Ty 0 0 Cyu O
75 0 0 0 Css
176 ] | O 0 0 0 0
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& S S Sz 0 0 0 || o

& Sy Sy Sy 0 0 0 || oy

& | S Sy S 0 0 0 | o3 (4.43)
Va 0 0 0 Sy O 0 || 74

s 0 0 0 0 Sy 0 |75
76| | O 0 0 0 0 S| 76

Tri se vazne primjedbe u vezi odnosa naprezanja i deformacija mogu primijetiti iz

izraza (4.42)1(4.43):

- ne postoji sprega izmedu normalnih naprezanja o), o», o3 1 posmicnih
deformacija y4, ys, Y6, odnosno normalna naprezanja koja djeluju u smjeru
glavne osi materijala stvaraju samo normalne deformacije,

- ne postoji sprega izmedu posmicnih naprezanja 74, s, 7 1 normalnih
deformacija ¢, &, €3, odnosno posmicna naprezanja koja djeluju na glavnim
ravninama materijala stvaraju samo posmicne deformacije,

- ne postoji sprega izmedu posmicnih naprezanja koja djeluju u jednoj ravnini i
posmicnih deformacija u drugoj ravnini, odnosno posmi¢na naprezanja koja

djeluju na glavnoj ravnini stvaraju posmi¢ne deformacije u toj ravnini.

4.2.3.3. Poprecno izotropni materijali

Ortotropni materijal je uzduzno izotropan kada je jedna od glavnih ravnina ujedno i
ravnina izotropije, tj. kada u svakoj tocki ravnine postoje ista mehanicka svojstva u svim
smjerovima. Vecina jednosmjernih vlaknastih kompozita, pogotovo s visokim volumnim
udjelom vlakana, s vlaknima u heksagonalnoj mrezi, se mogu smatrati popre¢no
izotropnima, s ravninom izotropije okomitom na vlakna, kao §to je prikazano na slici

4.10.
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Slika 4.10. Ortotropni materijal s popre¢nom izotropijom.

Ravnina izotropije

Izrazi (4.42) 1 (4.43) za poprecno izotropne materijale se pojednostavljuju buduci da

su indeksi 2 1 3, za tu ravninu izotropije, u elasticnim konstantama zamjenjive, odnosno:

Cp 13 >
Cy, =G,
Sh 13
Sy =15

Izrazi (4.42) 1 (4.43) za poprecno izotropne materijale tada izgledaju:
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_01_ _Cu G, Gy 0 0 0 | _'91 |
°p) C, Gy Cy 0 0 0 || &
O3 | _ Cr, Gy Gy 0 0 0 | & (4.50)
7, 0 0 0 (Cup-Cy)2 0 0 |7 '
75 0 0 0 0 Css 0 || 7s
%] [ O 0 0 0 0 Css || 76
_51 | _Su S S 0 0 0] _0'1 |
& S Sy Sy 0 0 0 |0,
& | S S Sy 0 0 0 || o3 4.51)
Va 0 0 0 2(S22 —S23) 0 0 ||z, ’
s 0 0 0 0 Sss 0 || 75
76| | O 0 0 0 0 Sss || 76 |

Izrazi (4.50) i (4.51) vrijede budu¢i da konstanta krutosti Cs4 nije neovisna. Ako se
razmotri slucaj posmi¢no opterecenog uzduzno izotropnog materijala, kako je prikazano
na slici 4.11a., gdje vrijedi da je 7o = 123, s rezultiraju¢im deformacijama vy, = y,3, tada iz

izraza (4.42) imamo:

T, =Ty =Culn =Cuy,=1,. (4.52)

(53.*—'50 0" 0 G.= 1T
3 A N P00 v
— 1, 020200 o\ "
0202020 %%
00000000000 ? ,
00000000000 3 Oé@%ﬁé?%%é@%%
00000000000
S OSSO S
0 0 00 0. 000
O00O0OO0O0OOOOOO o 0000 00
00000000000 0.0,0,040.0
00000000000
00000000000 ¥ \O0%°
00000000000 a=45°
¢ 00000000000

T, < 2

a) b)
Slika 4.11. Naprezanja u ravnini izotropije poprecno izotropnog materijala za: a) element

sa stranicama paralelnim s koordinatnim osima, b) element zarotiran za 45°.
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Stanje naprezanja prikazano na slici 4.11a. isto je stanju naprezanja na elementu
zarotiranom za 45° i podvrgnutom vla¢nom i tlacnom naprezanju, kao $to je prikazano na

slici 4.11b., tj. vrijedi:

To rezultira normalnim deformacijama:

&y =—& :Q; g =0, (59
2
Tada, se iz izraza (4.42) moze napisati:
0, =Cry&y +Coy&y = Cpey —Crity, (4.55)
odnosno:
(4.56)

Oy =&y (sz _C23) :%(sz _C23),

budu¢i da zbog poprecne izotropije vrijedi da je Coy = Cx 1 Coz = Cp3, iz prethodnih

izraza proizlazi da je:

G =Cy (4.57)

Na taj je nacin, ortotropni materijal s poprecnom izotropijom, opisan sa samo pet

neovisnih elasti¢nih konstanti.
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4.3. Uvod u nanokompozite

Vec¢ je reCeno da punila tj. poboljSanja mijenjaju mehanicka svojstva matri¢nog
materijala kompozita povecanjem ukupne ¢vrstoce te smanjenjem mogucnosti nastanka
pukotina. Opcenito, poboljSanje mehanickih svojstava matricnog materijala i samog
kompozitnog materijala ovisno je o svojstvima punila, njihovoj raspodjeli u matrici
kompozita i interakcijom izmedu matrice i poboljSanja. Kako je kod nanokompozita
uloga poboljSanja sada prebaCena na nanocestice 1 nanomaterijale, dimenzije punila
smanjene su s reda mikrometra na red nanometra. Time se postizu znacajna poboljSanja
mehanickog ponasSanja kompozitnog materijala, ali istodobno nastaju i problemi prilikom
teorijskog modeliranja mehanickog ponasanja takvih kompozita. Povrh toga, drasti¢nim
smanjenjem dimenzija poboljSanja, povecava se povrSina medudjelovanja izmedu
poboljSanja i matrice, samim time, svojstva kompozita postaju ovisna upravo o
svojstvima tih medudjelovanja te se stoga viSe paznje mora posvetiti ispravnom
modeliranju medudjelovanja matrica — poboljSanje. O tome ¢e viSe rije¢i biti u narednom

poglavlju.

Nanometarska veli¢ina punila u nanokompozitu vodi ka nekoliko ¢imbenika po
kojima se nanokompoziti razlikuju od obi¢nih kompozita. Prije svega, zbog svoje
veli¢ine, nanopoboljSanja su manje mehanicke, elektricne i1 opticke greSke unutar
materijala, u usporedbi s poboljSanjima obi¢nih kompozita. To znaci da dodavanje
nanopoboljSanja u kompozitni materijal ne vodi nuzno ka manjoj duktilnosti, ¢ak
naprotiv. Spomenuto je da mala veli¢ina nanopoboljsanja vodi ka iznimno velikoj
povrsini medudjelovanja izmedu matrice i poboljSanja. Prema [68], ako se usporedi
povrsina jednog 10 um dugackog ugljicnog vlakna s jednom 1 nm dugackom
jednostrukom ugljicnom nanocijevi, povrSina vlakna se poveca za faktor 10000, ¢ime se
znantno poveca povrSina medudjelovanja. Takoder, kod polimernih kompozita,
nanocestice utjeCu i na polimerizaciju, stvrdnjavanje ili kristalizaciju prilikom sinteze
polimera. Slika 4.12. prikazuje AFM (eng. Atomic force microscope) mikrografski
snimak obi¢nog polietilena 1 polietilena poboljSanog nanocesticama [68]. U slucaju

nanopolietilena, kristalizirana struktura nije sredena kao u slucaju obi¢nog polietilena. Do
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sliénih rezultata dosli su i autori rada [69], ali ovog puta u slucaju polietilen tereftalata

(PET plastika).

Slika 4.12. AFM mikrografski snimak koji prikazuje promjenu u kristalizaciji za: a)
polietilen niske gustocée, b) polietilen niske gustoce s 5% volumnog udjela titanijum

dioksid nanocestica [68].

Tri su osnovne kategorije nanomaterijala koje sluze kao poboljsanja u

nanokompozitima, prema [70]:
- nanocestice (eng. nanoparticles),

- nanoploce (eng. nanoplatelet),

- nanovlakna (eng. nanofibers).
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4.3.1. Nanokompoziti poboljSani nanocesticama

Kompoziti poboljSani cesticama najrasirenija je vrsta koriStenih kompozita.
Smanjivanjem dimenzija Cestica na nanometarsku veli¢inu, dolazi se do novih
nanokompozitnih materijala s novim svojstvima. Iako sam pojam Cestice podrazumijeva
dimenziju Cestice promjera reda 10 000 nanometara, izraz nanocestice oznacuje cestice
promjera izmedu 1 i 100 nanometara, no isto tako, buduci da se pojedinacna molekula
veli¢inom moze smjestiti u red nanocestica, nju ne mozemo direktno smatrati

nanocesticom.

Kod nanokompozita poboljsanih nanocesticama problem moZze izazvati stvaranje
nehomogenosti materijala zbog pretjeranog nagomilavanja nanocestica zbog privla¢nih
van der Waals sila. Zbog razliCitih naprezanja unutar takvog nanokompozitnog
materijala, moguce su pojave pukotina te se posebna pozornost mora posvetiti samom
nacinu proizvodnje nanocestica. Prednosti nanocestica kao poboljSanja su neocekivana
opticka svojstva, buduci da zbog malih dimenzija mogu zarobiti svoje elektrone i izazvati
kvantne efekte. Stoga je i1 apsorpcija solarnog zracenja puno veca u nanocestiénim
kompozitima. Takoder, veliki omjer povrSine i volumena, nanoCesticama pruza veliku
mo¢ difuzije, posebno pri povisenim temperaturama, $to u konacnici izaziva veliki
problem i opasnost prilikom rukovanja nanocesticama i proizvodnje takve vrste
nanokompozita, buduc¢i da nanocestice zbog svojih katalitickih svojstava i citotoksi¢nosti,

probijaju kroz membrane organizma.

4.3.2. Nanokompoziti poboljSani nanoplo¢ama

Ugljicne nanoploce (sl. 4.13.) takoder nude obecavajuca svojstva kao materijal
poboljsanja u nanokompozitnom materijalu. Sastoje se velikog broja slojeva grafita,
spojenih slabim van der Waals vezama. Skidanjem slojeva grafita dobivaju se
pojedinacne grafitne ploce s velikim dimenzijskim omjerom, koje se na taj nain mogu

smatrati i dvodimenzionalnim poboljSanjem kompozitnih materijala.
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L T ST ry! T4 =R

Slika 4.13. SEM mikrografski snimak srebrnih (Ag) nanoploca [71].

Kada se tako odvojena poboljSanja ravnomjerno rasporede unutar trodimenzionalne
matrice kompozita, geometrija plo¢e mnogostruko vise puta doprinosi poboljSanju
svojstava konacnog materijala nego obi¢na vlakna. Takva dvodimenzionalna struktura
pojacanja Cini ovakve nanokompozite pogodne za primjenu kao difuzijske grani¢ne
filmove ili premaze, a buduci da nisu foto osjetljivi, Stite matricu, primjerice polimera od
ultraljubicastog zraenja. Takoder, zbog visoke elektricne provodljivosti, pruzaju odlicnu
zastitu od elektromagnetskih smetnji. Trenutno, njihova najve¢a prednost u odnosu na

preostala nano poboljSanja je isplativost, odnosno manji troSkovi proizvodnje.

4.3.3. Nanokompoziti poboljSani nanovlaknima

Upravo zbog svojih, ranije navedenih, iznimnih karakteristika, nanokompoziti
poboljsani nanovlaknima, odnosno nanocijevima, najrasprostranjeniji su te su predmet
istrazivanja brojnih znanstvenika. Obje vrste nanocijevi, i1 jednostruka ugljicna 1
visestruka ugljicna nanocijev, mogu sluziti kao poboljSanje matrice nanokompozita, bez
izri¢itih prednosti odnosno nedostataka jedne vrste u odnosu na drugu. Obzirom na
navedeno, u ovoj disertaciji najveéa pozornost se daje upravo kompozitima poboljSanim

jednostrukim ugljicnim nanocijevima.
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Da bi se iskoristile najbolje karakteristike nanocijevi kao poboljSanja kompozitnog
materijala, potrebno je obratiti pozornost na njihovu raspodjelu tj. disperziju u matrici
kompozita. Svako gomilanje punila smanjuje povrsinu medudjelovanja poboljSanja i
matrice i samim time se umanjuju jedinstvena svojstva nanokompozita. Pretjeranim
gomilanjem, nanopunila postaju obi¢na punila mikrorazine. Kontroliranje veli¢ine
nanocijevi i njihovog gomilanja iznimno je tesko zbog njihove velike zakrivljenosti i
posljedi¢ne velike povrSinske energije. Da bi se smanjila povrSinska energije, samim time
smanjilo i gomilanje nanocijevi, koriste se silani (silicijevi hibridi) i organotitanati, uz

ostale procese poput kemijskog talozenja.

Osim gomilanja, problem kod nanocijevi je i taj Sto dolaze proizvedene u snopovima,
kao Sto je prikazano na slici 4.14. [68]. Da bi se iskoristila njihova prednost, odnosno
visoka povrSina dodira s matricom, nanocijevi iz snopa treba rastaviti na jedinke. Kod
nanocijevi u snopu samo vanjske nanocijevi sudjeluju u preuzimanju optere¢enja, dok
nanocijevi unutar snopa klizu i ne primaju nikakvo opterecenje. Izazov lezi u izvlacenju
nanocijevi iz snopa bez prekida nanocijevi. Jednom kada se nanocijevi izvuku iz snopa
vazno ih je pravilno i jednoliko rasporediti u matrici materijala. Autori u radu [72]
predlazu grupiranje nanocijevi u funkcionalnu grupu te nekovalentnu modifikaciju
povrsine takve grupe ugljicnih nanocijevi koje dolaze u interakciju s matricom. Takav
postupak ne utjeCe na kemijsku prirodu nanocijevi. Takvu proceduru potvrduju radovi

[73]1 [74].
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10um

e WD 1712000

Slika 4.14. SEM mikrografski snimak snopova visestrukih uglji¢nih nanocijevi,

proizvedenih kemijskim talozenjem [68].

Premda se gotovo svi materijali mogu koristiti kao matrica nanokompozita, tri vrste
materijala matrice nanokompozita prednjace. Tako se nanokompoziti, ovisno o izboru

materijala matrice, mogu podijeliti na:
- nanokompozite s metalnom matricom,

- nanokompozite s keramickom matricom,

- nanokompozite s polimernom matricom.
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4.3.4. Pregled nanokompozita s obzirom na materijal matrice

Nanovlakna unutar metalne matrice posjeduju moguénost hvatanja defekata i tako
smanjuju podloznost metala deformaciji. No, uklju¢ivanje nanovlakana u metalnu
matricu predstavlja veliki problem. Prva prepreka je ¢injenica da se mnoge tvari rastope u
teku¢em metalu. Druga prepreka je Cinjenica da poveCanjem temperature, povecava se
mogucnost gomilanja i sinteriranja nanovlakana. Podru¢je nanokompozita s metalnom
matricom je relativno novo i neistrazeno te je trenutni fokus istraZivanja ovakvih
kompozita usmjeren prema trazenju ispravnog nacina pravilnog rasporedivanja
nanocijevi unutar metalne matrice i ispitivanju interakcije izmedu nanocijevi i metalne

matrice.

Glavni problem keramickih materijala je krhki lom. Stoga je glavni cilj upotrebe
nanocijevi kao poboljsanja u keramickim nanokompozitima, smanjenje mogucnosti
pojave loma, povecanje otpora na ogrebotine te sprjeCavanje povrsinskih pukotina koje
iniciraju lom. Takoder, nanovlakna mogu u matricu unijeti i tlacno naprezanje, koje
sprje¢ava pojavu ili otvaranje pukotine. Kao i kod metalnih nanokompozita, tako i kod
keramickih, temperatura proizvodnje keramickih kompozita predstavlja problem kod

ugradnje nanovlakana u keramicku matricu.

Nanokompoziti koji su privukli najviSe paznje istrazivata su polimerni
nanokompoziti, odnosno nanokompoziti s polimernom matricom. Kod takvih
nanokompozita, poboljSanje svojstava dolazi u vidu poboljSanja elasticnih modula 1
konacne Cvrstoce, ali i ve€oj temperaturnoj otpornosti i smanjenoj zapaljivosti. Naravno,
da bi se postigle sve te prednosti, potrebno je pratiti sve dosad navedeno o pravilnoj
raspodjeli nanovlakana unutar matrice te voditi racuna o razli¢itim svojstvima

nanokompozita ovisno o volumnom udjelu nanovlakana.
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Kako je ve¢ receno, poznavanje nanokompozita zahtijeva poznavanje odredenih
karakteristika 1 znacCajki takvih materijala. Jedna od znacajki s vrlo vaznom ulogom u
nanokompozitnom materijalu jest i interakcija izmedu osnovnog materijala, matrice
kompozita i poboljSanja, u ovom slu¢aju nanocijevi, buduci da se mehanicko opterecenje
prenosi s osnovnog materijala na poboljSanje putem takve interakcije. Broj tih interakcija
odnosno medusucelja, medudjelovanja izmedu matrice i nanocijevi, je vrlo velik upravo
zbog veli¢ine nanocijevi u odnosu na ostatak matrice. U slucaju da su te interakcije slabe
ili ne postoje, nanocijev moze slobodno klizati unutar matrice, ne pruzaju¢i nikakvo
poboljsanje kompozitu. U ovom poglavlju razmotrit ¢e se teorijska pozadina

medudjelovanja matrica — nanocijev.

5.1. Van der Waals veze

Superiorna mehanic¢ka svojstva ugljicnih nanocijevi samo po sebi ne znaci da ¢e i
nanokompozit imati iznimna mehaniCka svojstva. Karakteristicna Cvrstoca
nanokompozita uvelike ovisi o uspjeSnom prijenosu mehanickog opterecenja s matrice
kompozita na poboljSanje, odnosno ovisi o ¢vrsto¢i medusucelja, medudjelovanja izmedu

matrice i poboljSanja kompozitnog materijala. Obi¢no, u kompozitnom materijalu,
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sastavnice se ne stapaju u potpunosti te tako stvaraju medusucelje, koje se, teoretski,
moze smatrati zasebnim materijalom sa zasebnim mehanickim svojstvima. Ako je
kompozit, primjerice, vlatno opterecen i ako postoji savrseno vezanje izmedu matrice 1
nanocijevi, tj. postoji jako medudjelovanje, tada se optere¢enje prenosi na nanocijev, a
kako je vlacna ¢vrstoca nanocijevi velika, tada 1 nanokompozit moze podnijeti velika
optere¢enja. Medutim, ako je medusucelje slabo, tada optereCenjem nanokompozita
dolazi do sloma medudjelovanja i optereenje se ne prenosi na nanocijev, odnosno
opterecenje koje moze podnijeti nanokompozit je manje. Sli¢na situacija je i kod
uzduznog Sirenja pukotine kod nanokompozita. Kada pukotina dode do medusucelja,
imat ¢e tendenciju Sirenja duz medusucelja, buduci je ono slabije od nanocijevi. Ako je
medusucelje slabo tada ¢e pukotina izazvati lom medusucelja, sukladno tome i lom
nanokompozita. Stoga je vrlo vazno poznavati neka mehanicka svojstva takvog

medusucelja, za ispravno modeliranje nanokompozitnih materijala.

U poglavlju 3. ove disertacije, bilo je govora o ugljicnim nanocijevima i svojstvima
atoma ugljika. Tako je receno da atom ugljika posjeduje 6 elektrona i tri kovalentne o
veze te nehibridiranu 7 vezu. Slika 3.3. prikazuje takve ¢ i 7 veze (orbitale) u sp’
konfiguraciji atoma ugljika. Dalje je navedeno da su upravo te z veze kljune za
formiranje visestrukih uglji¢nih nanocijevi, ali i za formiranje medudjelovanja matrice 1
poboljsanja, tj. nanocijevi. Te veze, koje su puno slabije od kovalentnih veza, nazivaju se
van der Waals veze (VDW), prema nizozemskom fizi¢aru i termodinamicaru Johannes

Diderik van der Waalsu (1837. — 1923.) [75].

Van der Waals veze, ili VDW veze, nisu kovalentne te ih moZemo pretpostaviti silama
izmedu dva atoma na odredenoj udaljenosti ». VDW sile mogu biti privlacne ili odbojne.
Privla¢nost se pojavi na odredenoj udaljenosti izmedu dva atoma, dok se odbojnost
pojavljuje kada udaljenost izmedu njih postanje manja od zbroja njihovih dodirnih
polumjera. Ovu interakciju izmedu dva atoma mozemo modelirati 1 predstaviti pomocu
energije koja se javlja upravo zbog VDW sila, odnosno pomocu opcenitog Lennard —
Jones ,,6 — 12 potencijala [76], nazvanog prema engleskom matematicaru John Lennard

— Jonesu (1894. —1954.) [77]:
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U(r)=4e,, [(Gr“ jw —(Gr“ ﬂ (5.1)

Lennard — Jones potencijal predstavljen je podrucjem privlatenja i podrucjem

odbojnosti. U izrazu (5.1) r oznacava udaljenost izmedu atoma u interakciji, dok su ez 1

o1y Lennard — Jones parametri, koji prema [78], za atome ugljika, iznose:

£,,=3,86-10"" Nnm, (5.2)

o, =0,34 nm. (5.3)

Pretpostavka je da Lennard — Jones potencijal (5.1) djeluje na udaljenosti izmedu
atoma do 2,50;,, odnosno na ve¢im udaljenostima ne postoje tj. ne razmatraju se
interakcije izmedu dva atoma ugljika. Deriviranjem izraza (5.1) po udaljenosti  dolazi se

do izraza za VDW silu izmedu dva atoma:

Fyp (1) =— () _py {2(% jm —(0“ ” . (5.4)

dr o, r

Slika 5.1. prikazuje odnos VDW sile, odnosno Lennard — Jones potencijala i udaljenosti

izmedu dva atoma u medusobnoj interakciji.
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Slika 5.1. VDW sile i Lennard — Jones potencijal u odnosu na udaljenost atoma.

5.2. Modeliranje van der Waals veza

Atom uglji¢ne nanocijevi moze formirati vezu s nekoliko atoma matrice, sve dok je
udaljenost izmedu njih manja od 2,50;; (0,85nm). VDW vezu tada mozemo modelirati
pomocu Stapnog elementa, opterecenog tlacnom ili vlacnom silom, prema izrazu (5.4).

Prema slici 5.1. vidljivo je da je VDW sila veoma nelinearna, stoga je Stapni element
potrebno modelirati kao nelinearni element s modificiranom krivuljom optere¢enje —
pomak, proizasSlom iz izraza za VDW silu (5.4). VDW sila je unutraSnja sila koja djeluje
izmedu dva atoma, atoma nanocijevi i atoma matrice, koji se nalaze na odredenoj
udaljenosti. Da bi istu modelirali pomocu Stapnog elementa potrebno je za Stapni element
zadati odnos opterecenja i pomaka Stapa kada primijenimo opterecenje na Stap, da bi
savladali tu VDW silu. Zbog toga je krivulja optereCenje — pomak za nelinerani Stapni
element, dana na slici 5.2., suprotna od krivulje za VDW silu na slici 5.1. Krivulja

optere¢enje — pomak, sa slike 5.2., sastoji se od dva posebna podrucja, ovisno o
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udaljenosti izmedu dva atoma odnosno duljini Stapnog elementa. To su podrucja
odbijanja, kada djeluje vlacno optere¢enje na Stap, te podrucje privlacenja dva atoma,
kada djeluje tlacno opterecenje na Stap. Takoder, na slici 5.2. vidljivo je da pri
udaljenostima ve¢im od 0,85 nm nema medudjelovanja izmedu dva atoma, odnosno ne

formiraju se VDW veze.

0,00 1]

oo /-\P()dméje odbijanja — vlaéno opterecenje Stapa
0,000 S —

03 { 0,4 0,5 0,6 0,7 0,3 0,9

r[nm]

-(3,00}2
-0,004
-0,006 Podrugje privlacenja — tlatno opterecenje Stapa
-0,008
0,010

0,012

-0,014

0,016
Slika 5.2. Krivulja optere¢enje — pomak za nelinearni Stapni element.

5.2.1. Nelinearni zakon kohezije ugljicne nanocijevi i matrice

Na osnovi Lennard — Jones potencijala (5.1) za VDW veze, moze se prikazati i
kohezijsko naprezanje, tj. naprezanje medudjelovanja izmedu nanocijevi i matrice. Tako
su autori rada [79] uspostavili sljede¢i zakon kohezije za medusucelje izmedu uglji¢nih

nanocijevi i, u ovom sluc¢aju, polimerne matrice:
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-4
o =3,07c, || 1+0,682 Ty | —
uk

» (5.5)
—| 140,682 Zmaks

uk

U izrazu (5.5), sa o;,; 0znaceno je normalno kohezijsko naprezanje, u oznacava pomak
nanocijev — matrica sucelja, dok o, 1 @, oznacavaju Cvrstocu kohezije i ukupnu

kohezijsku energiju. Cvrstoéa kohezije i ukupna kohezijska energija vezane su uz

Lennard — Jones parametre o, (5.3) 1 &2;(5.2) te se mogu izraziti na sljedeci nacin:

O-maks :?pppchJGZJ P (56)
4 |5
uk — ? EpppchJGzJ . (5.7)

Sa p. oznacena je povrSinska gustoca ugljicne nanocijevi, tj. broj atoma ugljika po
Jedinici povrSine nanocijevi, dok je s p, oznaCena volumna gusto¢a matrice. Ako je rijec,

primjerice, o nanokompozitu s polietilenskom matricom, s vrijednostima za

p.=3,82x10" m?, odnosno p,=3,1x10" m’[44], tada prema izrazu (5.6),

maksimalna ¢vrsto¢a kohezije iznosi o, =444 MPa. Prema slici 5.3. vidljivo je da

kohezijska ¢vrstoca opada s povecanjem pomaka medusucelja matrica — nanocijev.
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Slika 5.3. Nelinearni zakon kohezije za slucaj ugljicne nanocijevi i polietilenske matrice.

5.3. Van der Waals veze u viSestrukim uglji¢nim
nanocijevima

U ovom dijelu, kada su detaljno opisane van der Waals nekovalentne veze, mogu se
detaljnije opisati viSestruke ugljicne nanocijevi, prikazane na slikama 3.2. 1 54. U
poglavlju 3.1. receno je da su viSestruke uglji¢ne nanocijevi sastavljene od nekoliko
jednostrukih nanocijevi razli¢itih polumjera. Budu¢i su ti slojevi medusobno
konstrukcijski neovisni, mogu imati razli¢ite zakrivljenosti, dok je udaljenost izmedu dva
zasebna sloja viSestrukih uglji¢nih nanocijevi, prema [80], jednaka razmaku izmedu dva
paralelna sloja grafita te iznosi 0,34 nm. Na slici 5.4. prikazan je snimak TEM
mikroskopom (eng. transmission electron microscopy), visestruke ugljicne nanocijevi, s

devet slojeva, vanjskog promjera 12 nm, a unutarnjeg 10 nm [81].
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Slika 5.4. TEM snimak deveterostruke ugljicne nanocijevi [81].

Vezanje VDW vezama, slojevima visestruke nanocijevi dozvoljava slobodno klizanje
i uvijanje, neovisno o drugim slojevima. Autori rada [82] na osnovi Cinjenice da pri
vlatnom opterecenju visestruke nanocijevi samo vanjski sloj preuzima opterecenje,
pretpostavljaju da visestruke nanocijevi imaju manju krutost od jednostrukih. Takoder,
upravo zbog mogucnosti meduslojnog klizanja, viSestruke nanocijevi posjeduju i
drugacije karakteristike. Unutrasnji slojevi se mogu oduprijeti popre¢nom radijalnom
progibu vanjskog sloja upravo zbog VDW sila. Na taj se nacin unutrasnji sloj visestruke
nanocijevi odupire radijalnom skupljanju vanjskog sloja u vlaénom optereéenju
nanocijevi. Kod tlacnog optere¢enja, unutrasnji sloj ¢e preuzeti opterecenje na sebe,
ovisno o konstrukciji viSestruke nanocijevi, priblizno istovremeno kada i vanjski sloj. Uz
sve navedeno te uz Cinjenice da je viSestruke nanocijevi lakse proizvesti i da visSestruke
nanocijevi nemaju sklonost grupiranju ¢ime je poboljSana disperzija unutar matrice
kompozita, zaklju¢ujemo da su visestruke uglji¢ne nanocijevi bolje poboljSanje matrice
nanokompozitnih materijala od jednostrukih. No, bez obzira na to saznanje, u 0voj

disertaciji pozornost ostaje na jednostrukim ugljicnim nanocijevima, radi lakSeg
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modeliranja, ali i zbog ¢injenice da cilj disertacije nije odredivanje najboljih kombinacija
nanokompozitnih materijala, ve¢ prijedlog ispravnog modeliranja nanokompozitnih

struktura.
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6. ViSerazinsko modeliranje

Viserazinske metode postaju ili ¢e postati vrijedan alat u konstruiranju, kao Sto je
raCunalom potpomognuto projektiranje (eng. computer aided engineering, CAE), na
mikro razini, bilo olakSano uporabom metode konacnih elemenata. Dostupnost novih
alata za viSerazinsko modeliranje doprinijet ¢e razvoju novih nanomaterijala i
nanouredaja. Konacni cilj je integracija nanostruktura u osnovne mogucnosti racunalnih
projektiranja i proizvodnje, pri ¢emu je nuzno savrSeno poznavanje karakteristika takvih

nanomaterijala odnosno ispravan nacin njihova modeliranja.

6.1. Uvod u viSerazinsko modeliranje

Glavni cilj viSerazinskih racunskih metoda znanosti materijala je brzo i to¢no
predvidanje svojstava i mogucénosti novih materijala. To je vrlo tesko posti¢i pomocu
tradicionalnih metoda modeliranja i1 simulacija na jednoj duzinskoj i vremenskoj razini.
Stoga je potrebno koristiti viSerazinske metode 1 strategije prilikom modeliranja, da bi se
premostili problemi kod makroskopskog opisa ponaSanja materijala, gdje se takav jedan
opis rasprostire na viSe duzinskih 1 vremenskih razina. Izazov kod viSerazinskog
modeliranja je neprimjetni prijelaz s jedne razine na drugu, i to tako da se izraCunati
parametri i svojstva mogu prenositi preko razina. Tako se, primjerice, komponente na

nanorazini koriste povezane s komponentama pet ili Sest reda vece veliine tj. razine. U
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takvom hibridnom sustavu, gdje se duzinska razina prostire od reda nanometra do reda
nekoliko milimetara, djelovanje izmedu razina igra najvazniju ulogu u izvedbi
kompletnog sustava. Upravo stoga jednorazinske metode koje se baziraju na temeljnim
zakonima mehanike ili metode molekularne mehanike nailaze na velike probleme.
Unato¢ ¢injenici da se, prema Mooreovom zakonu [83], snaga racunala udvostrucuje
svakih osamnaest mjeseci te ¢injenici da stolna racunala danas mogu modelirati sustav od
milijun atoma, to i dalje nije dovoljno za to¢no modeliranje zahtjevnih hibridnih sustava
kao $to je nanokompozitni materijal. Odnosno, za kona¢ne metode ti sustavi su premali,
dok su za molekularnu dinamiku preveliki. Jedini odgovor su, dakle, viSerazinske

metode.

Uvodne korake u viSerazinsko modeliranje zapoceo je svojim istrazivanje heterogenih
materijala njemacki znanstvenik Woldemar Voigt (1850. — 1919.) [84], gdje je u radu
[85] prvi put predstavljen zakon mijeSanja. Istrazivanje su svojim radovima nastavili
Sachs 1928. godine [86], Reuss 1929. [87] te Taylor 1938. godine [88], no tek je kasniji
interes za kompozitne materijale pokrenuo novi val razvoja viSerazinskih metoda.
Najpriznatiji doprinosi su radovi autora Eshelbya iz 1957. godine [89] te Hilla iz 1965.
godine [90].

6.1.1. Osnovna podjela viSerazinskih metoda

Kako je receno, viserazinske metode u osnovi podrazumijevaju koriStenje podataka i
informacija s jedne razine pomoc¢u kojih modeliraju ponasanje materijala na veéim
razinama. U konacnici, cilj viSerazinskih metoda modeliranja je predvidanje, opisivanje,
mjerenje 1 karakteriziranje makroskopskog ponasanja materijala pomocu dosljednog
modeliranja mehani¢kog ponasanja heterogene, viSefazne, anizotropne mikrostrukture. U
osnovi, metode viSerazinskog modeliranja mogu se podijeliti na dvije osnovne vrste:
redoslijedne hijerarhijske (eng. sequential hierarchial) [90] 1 istodobne (eng. concurrent)

[92].
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Redoslijedne viSerazinske metode zasnivaju se na nizu racunalnih metoda koje su
povezane na taj nacin da se proracunati podaci na manjoj razini direktno koriste za
definiranje 1 proracun parametara, odnosno kao ulazni podaci za sljede¢u viSu razinu.
Istodobne viserazinske metode, kao Sto im sam naziv govori, istodobno koriste nekoliko
racunalnih metoda, koje su medusobno povezane i kod kojih se razliCite razine ponasanja
materijala promatraju istodobno. Ove metode, prema [93], medusobno komuniciraju
uskladenim procedurama. Iako su privlacne, istodobne viSerazinske metode nisu se u
potpunosti razvile u opcenite procedure. Tako autori rada [94] opisuju novi stil
istodobnih viSerazinskih metoda, koje su zasnovane na uskladenim atomistiCkim 1
kontinuum metodama, gdje se atomski detalji materijala pozivaju i koriste samo kada su
stvarno neophodni. Ostatak materijala tretira se kao kontinuum unutar okvira kona¢nih

elemenata.

6.2. Racunalna homogenizacija kao redoslijedna
viSerazinska metoda

Kako se ova disertacija zasniva na metodi racunalne homogenizacije, ostatak ovog
poglavlja bit ¢e posvecen ovoj vrsti redoslijedne viserazinske metode modeliranja. Kako
je ve¢ reCeno, redoslijedne metode su takve metode u kojima se temeljni parametri
odredeni na najmanjoj dimenzijskoj razini koriste kao ulazni parametri za problem
grani¢nih vrijednosti vec¢ih dimenzijskih razina. Ulazni parametri obi¢no su oblika

pocetnih uvjeta ili grani¢nih, rubnih uvjeta.

Najjednostavniji oblik homogenizacije kao viSerazinske metode je zasigurno zakon
mijesanja, kod kojeg se ukupna svojstva raCunaju s obzirom na udio sastavnica
materijala, iskazanim preko volumnog udjela. Ovakav pristup u obzir uzima samo
mikrostrukturna svojstva te vrijedi samo za linearna svojstva materijala. PoboljSana
metoda homogenizacije, predstavljena u radu [89], zasniva se na odredivanju svojstava
ukupnog materijala pomocu rjeSavanja problema grani¢nih vrijednosti za sfernu ili
elipsoidnu Cesticu jednog materijala okruzenu beskona¢nom matricom drugog materijala.

Ovakav pristup daje prihvatljive rezultate samo za geometrijski pravilne strukture. Jo$
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jedna u nizu homogenizacije je 1 matematiCki asimptotski pristup homogenizaciji,
predstavljen u knjigama [95] 1 [96]. Ovdje se primjenjuje asimptotski razvoj polja
pomaka 1 naprezanja s obzirom na omjer veliCine nejednakosti u strukturi materijala 1
makrostrukture, $to se kasnije koristi za aproksimaciju makroskopske raspodjele takvih
nejednakosti. Ovaj pristup pruza dobre rezultate naprezanja i1 deformacija, ali je

ograniCen na vrlo jednostavne mikroskopske geometrije i male deformacije.

Unatrag nekoliko godina razvijena je viSerazinska (dvorazinska) racunalna
homogenizacija slozenih viSefaznih c¢vrstih tijela, koja se zasniva na umetnutim
problemima grani¢nih vrijednosti, za svaku razinu, te je pogodna za slucaj nelinearnih
karakteristika materijala. Njene glavne znacajke su te da nije potrebno predznanje
temeljnih karakteristika makro razine, budu¢i da rjeSenja za makro razinu proizlaze iz
rjeSenja na mikro razini, zatim razliCite faze mikrostrukture mogu se modelirati
proizvoljnim nelinearnim osnovnim modelom. Problem na mikro razini klasian je
problem grani¢ne vrijednosti te je prikladan za rjeSavanje klasicnom metodom konaénih
elemenata, Sto je ujedno i prednost ovakve vrste viSerazinskog modeliranja. Nekoliko je
razli¢itih tehnika racunalne homogenizacije razvijeno, ovisno o problemu za koji se

odnosi:

- Racunalna homogenizacija prvog reda,

- Racunalna homogenizacija drugog reda, pogodna za wuklanjanje mana
homogenizacije prvog reda,

- Racunalna homogenizacija problema provodenja topline,

- Racunalna homogenizacija tankih ploca i ljuski,

- Racunalna homogenizacija problema medusucelja kompozita.

Naglasak ¢e biti na racunalnoj homogenizaciji prvog reda, koja je temelj ove
disertacije, a koja se svojim postavkama u potpunosti uklapa u okvir mehanike
kontinuuma. Osnovna ideja racunalne homogenizacije prvog reda je dodjeljivanje jednog
reprezentativnog volumenskog elementa (dalje u tekstu RVE), svakoj tocki integracije

elementa na makro razini.
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6.3. Racunalna homogenizacija prvog reda

Prvi radovi na podru¢ju homogenizacije prvog reda pojavili su se 1985. godine [97],
odnosno 1987. godine [98]. Glavna znacajka tadaSnjih radova bila je ogranic¢enost na
male deformacije te linearno ponaSanje materijala, iako racunalna homogenizacija prvog
reda nije ogranicena veli¢inom deformacije, a pogotovo je uspjeSna kod nelinearnih

odziva materijala.

6.3.1. Osnovne karakteristike razina

Materijal se na makro razini moze smatrati homogenim, dok se na mikro razini smatra
heterogenim, zbog razlicite grade sastavnica odnosno komponenti. Opcenito vrijedi da je
duzinska mjera na mikro razini puno veca od molekularnih dimenzija, a istodobno da je
duzinska mjera makro razine puno ve¢a od iste na mikro razini. Kada je rije¢ o
nanokompozitnim materijalima, tada se moze govoriti o dvije razine, mikro razini i nano

razini 1 gdje vrijedi sljede¢i izraz:

lmmo << lmikro . (61)

Metoda homogenizacije zasniva se, izmedu ostalog, na temeljnoj pretpostavci
periodi¢nosti mikrostrukture, odnosno, kako je rije¢ o nanomaterijalima, o periodi¢nosti
nanostrukture. Periodi¢nost moZze biti globalna, koja podrazumijeva da se krajnja razina,
u ovom slucaju mikrorazina, sastoji od prostorno rasporedenih jedini¢nih ¢elija ili moze
biti lokalna, $to je istinita i stvarna pretpostavka kod racunalne homogenizacije. Ta
lokalna periodi¢nost podrazumijeva da se na nanorazini mogu pojaviti razlicite strukture
koje se ponavljaju samo u neposrednoj blizini pojedine aktualne to¢ke mikro razine, Sto
kasnije omogucuje 1 modeliranje nejednolike raspodjele, primjerice poboljSanja u matrici

kompozitnog materijala. Pojednostavljeni prikaz dan je na slici 6.1.
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Slika 6.1. Globalna (a) i lokalna periodicnost (b).

6.3.2. Osnovni principi racunalne homogenizacije

U radu [97] predstavljena su, u Cetiri koraka, osnovna nacela homogenizacijske
metode, kako slijedi:

- Definiranje reprezentativnog volumenskog elementa, kod kojeg je poznato
mehanic¢ko ponaSanje sastavnica,

- Utvrdivanje rubnih uvjeta nanorazine na osnovu ulaznih mikroskopskih varijabli 1
njihova primjena na RVE,

- Prora¢un mikroskopskih izlaznih varijabli pomocu analize deformiranog RVE-a,

- Dobivanje numerickih odnosa izmedu mikroskopskih ulaznih i izlaznih varijabli,

tj. podataka.

Drugi korak se moze jo$ oznaciti 1 kao mikro — nano prijelaz, dok se trec¢i korak prema

slicnoj analogiji moze oznaciti i kao nano — mikro prijelaz.

Shematski prikaz osnovnog principa racunalne homogenizacije prikazan je na slici
6.2., a kratki sazetak je sljedec¢i. Polazna tocka je proraCun tenzora gradijenta
deformiranja i to za svaku integracijsku tocku elementa modela na mikro razini. Naravno,

ako se cijeli proces temelji na metodi konacnih elemenata. Takav tenzor gradijenta
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deformiranja sluzi za stvaranje rubnih uvjeta za RVE koji se dodjeljuje toj integracijskoj
tocki mikro modela. RjeSavanjem problema rubnih uvjeta RVE-a, dobiva se tenzor
naprezanja koji je rezultat uprosjeCivanja polja naprezanja RVE-a po volumenu RVE-a.
Takvo osrednjeno polje naprezanja je, u stvari, tenzor naprezanja za aktualnu
integracijsku tocku mikro modela. Na taj nacin, reakcija u materijalnoj to¢ki mikro razine
ovisi isklju¢ivo o prvom gradijentu polja pomaka, te se zbog toga ovakav nacin

homogenizacije naziva racunalna homogenizacija prvog reda.

Integracijska tocka mikro modela

Povrat usrednjenog
tenzora naprezanja Tenzor gradijenta deformiranja

o » . <% [N J RVE -nano razina
Deformirani RVE - \ & <—: b el >
nano razina /
Rjesavanje uz zadane
grani¢ne uvjete

Slika 6.2. Shematski prikaz osnovnog nacina rada racunalne homogenizacije prvog reda.

6.3.3. Reprezentativni volumenski element (RVE)

Reprezentativni volumenski element predstavlja geometrijsku strukturu promatranog
materijala na nano razini. To je model nanostrukture materijala pomocu koje se odreduju
svojstva homogene mikrostrukture, u odredenoj materijalnoj tocki. Upravo odgovarajuéi
izbor RVE-a odreduje to¢nost modeliranja heterogenog materijala. Prema radu [99],
postoje dvije razliCite definicije RVE-a. Prva, koja zahtijeva da RVE bude statisticki

uzorak nanostrukture, odnosno da ukljucuje sve elemente koji sudjeluju u nanostrukturi te
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druga definicija, koja kaze da je RVE najmanji nanostrukturalni volumen koji dovoljno
tocno predstavlja ukupna mikroskopska svojstva. Prema prvoj definiciji o€ito je da, za
slu¢aj nejednolikih struktura, RVE moze biti poprilicno velik. Druga definicija
dozvoljava manju veli¢inu RVE-a, a opet dovoljnu za to¢no i precizno odredivanje tj.
modeliranje ponasanja mikrostrukture. Sam koncept RVE-a predstavljen je 1963. godine.
Autor Hill [100] je tvrdio da je RVE dobro definiran ako prikazuje nanostrukturu
materijala i ako se reakcije nastale zbog jednolikih pomaka i zbog vla¢nih rubnih uvjeta

podudaraju.

6.4. Dvorazinsko modeliranje

Osnova dvorazinskog modeliranja pomocu racunalne homogenizacije je odredivanje
rubnih uvjeta za RVE na nano razini. Tada problem prelazi u sferu problema grani¢nih

vrijednosti, koji je u ovoj disertaciji rijeSen pomoc¢u metode kona¢nih elemenata.

6.4.1. Rubni uvjeti na nano razini

RVE je, prema konacno elementnim postupcima, u ravnotezi kada je zadovoljen uvjet:

N =N (6.2)

un van >

odnosno, kada su uravnotezene unutrasnje ¢vorne sile, N,, i vanjske ¢vorne sile N,.
Ovaj se uvjet mora zadovoljiti uporabom rubnih uvjeta. Dvije se vrste rubnih grani¢nih
uvjeta obi¢no primjenjuju kada je rije¢ od homogenizaciji, a direktno su vezane za
mikroskopski gradijent deformiranja i1 uvjeta (6.3.), koji je poznat i kao uvjet prijelaza

razine, odnosno:

F = Fnano . (63)

m

Prema uvjetu (6.3), mikroskopski gradijent deformiranja F,, jednak je volumenski

osrednjenom gradijentu deformiranja nano razine Ko .
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6.4.1.1. Rubni uvjeti definirani pomakom

Prvi sluc¢aj rubnih uvjeta definira ogranic¢enja u vidu pomaka rubnih ¢vorova RVE-a.
Polozaj svake tocke, svakog ¢vora na granici RVE-a opisan je pomoc¢u mikroskopskog

gradijenta deformiranja:

x=F -X (6.4)

gdje je X pocetni vektor polozaja tocke, a x trenutni vektor polozaja tocke. Kako je u
proratunima metodom konacnih elemenata potrebno izraunati stanje deformacije u
okolici tocke iz poznatih pomaka, tada je, prema [101], veza izmedu vektora pomaka i

tenzora deformacije:

F =—= =—+1, (6.5)

Veza (6.5) zasniva se na izrazima za opis pomaka tocke:

u=x-X (6.6)
i gradijenta deformiranja:
0
F == 6.7)
oX

Koriste¢i prethodne izraze, izraz (6.4) moze se promijeniti tako da daje zadane pomake
¢vorova na rubu tj. granici RVE-a, kao $to je prikazano na slici 6.3., te se takvi rubni

uvjeti mogu nazvati i uvjetom potpuno zadanih rubnih pomaka:

u =(F,-1)-X,, i=LN,

i

(6.5)
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Slika 6.3. Trodimenzionalni RVE s definiranim pomacima rubnih ¢vorova.

N; je broj ¢vorova sa zadanim pomacima na navedeni nacin, a to su ujedno i svi ¢vorovi
na rubu, tj. granici RVE-a. Na slici 6.3. zadani pomaci rubnih ¢vorova prikazani su
zelenim strelicama, no njihov intenzitet ovisi o izrazu (6.5) i mikroskopskom gradijentu

deformiranja u trenutnoj integracijskoj tocki mikro mreze.

6.4.1.2. Periodic¢ki rubni uvjeti

Periodicki rubni uvjeti primjenjuju se za slucaj lokalne periodi¢nosti sustava, gdje je
naglaSeno da se elementi u neposrednoj blizini RVE-a deformiraju na isti nac¢in. Drugim
rije¢ima, dva susjedna RVE-a posjeduju jednake deformacije, tako da niti u jednom
trenutku ne dolazi do preklapanja ili odvajanja. Periodicki rubni uvjeti mogu se pojasniti
na dvodimenzionalnom RVE-u, prikazanom na slici 6.4. Za takav jedan RVE vrijedi
pravilo uskladenosti dva suprotna ruba, odnosno, oblik rubova ostaje jednak i naprezanja

koja djeluju na ta dva ruba imaju jednake, ali suprotne vrijednosti.
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Slika 6.4. Dvodimenzionalni RVE za opis periodi¢nosti.

Zbog navedene pocetne periodicnosti RVE-a, vrijede sljede¢i izrazi za par ¢vorova

koji se nalaze na suprotnim rubovima:

Xo—Xp =X, X, (6.6)

Xpp =X =X, - X|. (6.7)

U gornjim izrazima dani su vektori polozaja ¢vorova na gornjem (G), donjem (D),
lijevom (LR) i desnom (DR) rubu, odnosno vektori polozaja kutnih ¢vorova 1,214, u
nedeformiranom stanju. Ako se polozaj ¢vora iskaze pomoc¢u mikroskopskog gradijenta
deformiranja, kako je sluCaj u izrazu (6.4), tada se uvjet periodicnosti RVE-a moze

napisati u sljede¢em obliku:

x;,—x,=F (X;-X,)=F,(X,-X,), (6.8)

Xpr — Xz = F '(XDR - Xz ) =F, '(Xz _Xl)- (6.9)

m

Ako se gornji izrazi primjene za kutne ¢vorove, moze se zakljuciti da je vektor polozaja

kutnih ¢vorova u deformiranom stanju jednak:

x,=F X, i=1,2,4, (6.10)
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Budu¢i su lijevi i gornji rub povezani s neovisnim desnim i donjim rubom te, prema
izrazima (6.6) i (6.7), vidljivo je da ¢vor 3 nije potreban za matematicko definiranje
periodi¢nih rubnih uvjeta dvodimenzionalnog RVE-a. Periodicki rubni uvjeti u smislu

pomaka ¢vorova na rubu, mogu se u konacnici izraziti sljede¢im izrazima:

u, =u,+u,—u,, (6.11)

Upp =Upp +U, —U, (6.12)
gdje je pomak rubnih ¢vorova (1,2 i 4), u analogiji s izrazom (6.5), jednak:

u=(F,-1)X, =124, (6.13)

4

6.4.2. Mikroskopski tenzor naprezanja

S poznatim 1 definiranim rubnim uvjetima, moze se rijesiti problem na nano razini.
Nakon rjeSavanja takvog problema potrebno je odrediti tenzor naprezanja koji ¢e se
vratiti na mikro razinu, na temelju rezultata s nano razine. Kako je prijelaz s mikro na
nano razinu bio voden 1 definiran deformacijom, (6.5), (6.13), povratni proces, tj. prijelaz
s nano na mikro razinu bit ¢e voden i predstavljen teoremom prosjecne energije, odnosno
principom virtualnog rada. Taj teorem, koji se prema [97] i [100] naziva joS§ i Hill —
Mandel uvjet, zahtjeva da je volumenski prosjek virtualnog rada vanjskih sila RVE-a

jednak virtualnom radu na mikro razini:
oW =W, (6.14)

uz uvjet da je virtualni rad zbog vanjskih sila na RVE jednak virtualnom radu unutrasnjih

sila RVE-a:
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oW, =W, . (6.15)

van

Hill — Mandel uvjet (6.14) izrazen pomocu tenzora gradijenta deformiranja i prvog Piola

— Kirchhoffova tenzora naprezanja Py, izgleda:

P OF, ZVLIPﬁFdeo. 6.16)

0¥,
Indeksi m 1 n ozaCavaju da se radi o vrijednostima na mikro odnosno nano razini, redom,

dok indeks ,,0“ znaci da se radi o pocetnim vrijednostima (volumena i povrsine) RVE-a.

Desna strana izraza (6.16) moze se izraziti i pomo¢u Cauchyeva tenzora naprezanja

nRyve

oW, = s, Voudv =c, [néudl 6.17)
4 r

ili koriste¢i prvi Piola — Kirchhoff tenzor naprezanja:

1 T 1
oW, = [ P,OF,dV, =—- [ poxdr,. (6.18)

07, 0T,
gdje je p vektor ukupnog naprezanja. U izrazu (6.17) V oznacuje trenutni volumen RVE-
a, dok je m normala na trenutnu povrsinu RVE-a I, dok operator V oznacuje da se

deriviranje vrsilo po materijalnim koordinatama, dok se do krajnjeg izraza u (6.18) doslo

pomocu teorema divergencije i relacije:

PV, 06x=V,, (P 6x)-(V,P )ox=V,, (P ox), (6.19)
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predstavljene u radu [102]. Na taj na¢in moZe se i predstaviti izraz za srednju vrijednost
naprezanja RVE-a, koja ¢e kasnije biti osnova za izrazavanje naprezanja na mikro razini,

pomocu podataka s nano razine:

— 1
P, = 7 f pXdl'; (6.20)

0T,

Nametanjem Hill — Mandel uvjeta, vrijedi:

P =P,, (6.21)
odnosno, uz (6.20):
1
P, =— f pXdl, (6.22)
Vot

tj. mikroskopski tenzor naprezanja P, jednak je volumenskom prosjeku tenzora

naprezanja P, nano razine. Ako je usrednjavanje vrSeno na temelju prvog Piola —
Kirchhoff tenzora naprezanja, tada se Cauchyev tenzor naprezanja mikro razine moze

pisati kao:

o, =J'PF' (6.23)

m—-m >

gdje je J determinanta Jacobiane i1 daje odnos trenutnog i pocetnog volumena RVE-a:

J :;:det(Fm)_ (6.24)

0

Ako se koriste rubni uvjeti opisani pomakom tada izraz (6.22) postaje:
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DX, (6.25)

gdje su f, reaktivne vanjske sile (¢vorne sile) za sve ¢vorove na rubu, granici RVE-a, a
X, vektor polozaja rubnih ¢vorova u nedeformiranom stanju. Sukladno tome, N; je broj

rubnih ¢vorova RVE-a. Ako se, pak, koriste periodicki rubni uvjeti, izraz (6.22) glasi:
l <
P =—>1X,, (6.26)
Vs

gdje su freaktivne ¢vorne sile u opisanim ¢vorovima (6.15) i one, zajedno s vektorom

polozaja istih ¢vorova, definiraju tenzor naprezanja.

6.4.3. Mikroskopska kondenzirana matrica krutosti

U linearnom kona¢no elementnom problemu na razini RVE-a matrica krutosti ista je
u svim integracijskim toCkama te ju nije potrebno racunati posebno za svaku
integracijsku tocku, $to nije sluc¢aj kod nelinearnog kona¢no elementnog problema. Tada
je potrebno racunati matricu krutosti RVE-a u svakoj integracijskoj to¢ki mikro razine.
Takvu matricu krutosti potrebno je odrediti numericki na temelju mikroskopskog
naprezanja i mikroskopskih deformacija u toj integracijskoj tocki, buduéi da primjenom
metode racunalne homogenizacije, konstitutivni zakoni ponaSanja mikro razine nisu
unaprijed poznati. Matrica krutosti mikro razine moze se dobiti kondenziranjem matrice
krutosti nano razine, smanjivanjem ukupnog broja jednadzbi sustava RVE-a na jednadzbe
ovisne o opterecenju koje djeluje na rubovima, tj. granici RVE-a i pripadnim rubnim

pomacima.
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6.4.3.1. Jednadzba sustava RVE-a

Osnovna jednazba kona¢nog elementa [101] ili jednadzba krutosti kona¢nog elementa

ima sljedeci oblik:

k‘u’ =f°, (6.27)
gdje f° predstavlja vektor ¢vornih sila kona¢nog elementa ,,e, u® vektor ¢vornih pomaka
kona¢nog elementa ,,e*, dok je k® matrica krutosti kona¢nog elementa ,,¢“, koja se moze

izraziti 1 pomoc¢u matrice elasti¢nih konstanti C i1 matrice veze deformacija — ¢vornih

pomaka B:

e T
4

Jednadzba sustava RVE-a se, prema [101], dobiva zdruzivanjem osnovnih jednadZzbi

(6.27) svih konacénih elemenata ,,e* te izgleda:

KU=F,. (6.29)
K= Ze:ke : (6.30)
U= Ze:“e : 6.31)
F, = Zg:fe . (6.32)

6.4.3.2. Kondenzirana matrica krutosti RVE-a

Da bi se sustav jednadzbi (6.29) rijeSio, potrebno je uvesti rubne uvjete. U oba slucaja

rubnih uvjeta (periodicki ili pomakom opisani),poznati su pomaci rubnih ¢vorova RVE-a.
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Na taj nacin, parcijalizacijom se jednadzba konstrukcije moze svesti na sljede¢i oblik

[101]:
Kmm Kmr Um Fm
= (6.31)
{K}"}ﬂ KVV }{UV} {F}’}’

gdje su s indeksom m oznacene komponente rubnih ¢vorova, a s indeksom » komponente
preostalih ¢vorova. Matrica konstrukcije K povezuje sve sile i pomake konstrukcije.
Budu¢i da su uvodenjem rubnih uvjeta, na rubovima RVE-a poznati pomaci, tada izraz

(6.31) mozemo pisati na sljede¢i nacin:

Kmm Kmr Um Fm
= (6.32)
|:Krm KW:H:UV:| |:0:|,

gdje su U,, komponente vektora pomaka rubnih ¢vorova, F,, vektor vanjskih ¢vornih sila
rubnih ¢vorova, U, komponente vektora pomaka preostalih ¢vorova. Kako se matrica
krutosti RVE-a, sa svojim komponentama K,,,, K., K,,, K., uzima kada je rjeSenje
konvergiralo, na kraju koraka, uz eliminiranje vektora sila unutarnjih ¢vorova RVE-a,
dolazi se do reducirane jednadzbe sustava RVE-a:

KU, =F, (6.33)

5

koja povezuje promjene rubnih pomaka s rubnim ¢vornim silama. U izrazu (6.33),

reducirana matrica Kzyx ima oblik:

KRVE = Kmm - KmrK;rlKrm . (634)
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6.4.3.3. Mikroskopska matrica krutosti

Nakon odredivanja kondenzirane matrice krutosti RVE-a, potrebno je odrediti
mikroskopsku matricu krutosti pomocu izrazu koji povezuje tenzore naprezanja i

deformacije mikro razine:
oP, =C:!SF! (6.35)

U gornjem izrazu C! predstavlja tenzor etvrtog reda, odnosno trazenu konaénu

mikroskopsku matricu krutosti, u trenutnoj integracijskoj tocki mikro razine. Da bi se do

nje doslo, potrebno je izraz (6.33) napisati u obliku:
;Kf{ﬁuj = of, | (6.36)
gdjesuiij:
i,j=1LN,, (6.37)

a N; broj rubnih ¢vorova sa zadanim pomacima, ovisno o odabranim rubnim uvjetima.
Takoder, u izrazu (6.36) K’ predstavlja komponente kondenzirane matrice Kgyz iz

izraza (6.34) vezane za rubne ¢vorove. Izraz (6.36) predstavlja i varijaciju ¢vornih sila te
ga se moze uvrstiti u izraz za mikroskopski tenzor naprezanja, (6.25) ili (6.26), opet
ovisno o koriStenim rubnim uvjetima. Na taj nacin, varijacijski izraz mikroskopskog

tenzora naprezanja postaje:
1
oP, =725f,.x_ (6.38)
0 i

5P :VLZZ(KZ&‘ ; )X,. _ (6.39)
0o i J

82



Numeri¢ko modeliranje mehani¢kog ponasanja nanokompozitnih struktura

Uvrstavanjem jednadzbe:
su, =X 6F, (6.40)

u izraz (6.39), dobije se:
! XK'X )" sF
_VZZ(imJ T (6.41)
i
gdje eksponent LK oznacuje lijevu konjugaciju tenzora Cetvrtog reda, odnosno:

LK
Sijkl =8 jikl - (6.42)

Srednji dio izraza (6.41) je, u stvari, trazena kona¢na mikroskopska matrica krutosti:

=—ZZ(W ). (6.43)

Kako je naprezanje u mikroskopskoj konacno elementnoj mrezi iskazano preko
Cauchyeva tenzora naprezanja, potrebno je i jednadzbu (6.35) iskazati preko Cauchyeva

tenzora naprezanja:
de, = C,0F,, (6.44)

pa se tako izraz za konacnu mikroskopsku matricu krutosti moze dobiti variranjem izraza

za mikroskopski Cauchyev tenzor naprezanja (6.23):
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ss, (J'PF,)

e (6.45)
1
g;m 5(26” P F’ + detFn;l%F;+detF,;‘Pm§an (6.46)
g;mz—J‘lF,;TPij +J ZZ(XK” ) MER I | (6.47)
1 uvrStavanjem izraza (6.25) ili (6.26) i (6.41):
s, =| -o,F, +—ZZ(XK” X)L Lsex |sF!
- oy e | (6.48)
5%—{%22()(1{” )L +— ZfIX —cmFmT%an, (6.49)
0 i
4 1 i k1 _r
C' = 7ZZ(XZ.K,MXJ.) +;ZfiIX,.—6mFm , (6.50)
0 i i

gdje je I jedini¢ni tenzor.

6.4.4. Postupak dvorazinske racunalne homogenizacije

Osnovni pregled metode racunalne homogenizacije dan je blok dijagramom, sl. 6.5.,
koji shematski pojasnjava osnovne korake 1 principe dvorazinske racunalne

homogenizacije koriStene u ovom primjeru.
Prvi korak je priprema mikroskopskog modela, koji je diskretiziran konacnim

elementima. Vanjsko optere¢enje koje djeluje na mikro model podijeljeno je

proizvoljnim brojem inkremenata, tj. koraka. Svakoj integracijskoj tocki mikro modela
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dodijeljen je jedan reprezentativni volumenski element, dok broj integracijskih tocaka
ovisi o redu Gaussove integracije. U prvoj iteraciji prvog koraka mikro mreze, u svakoj
integracijskoj toCki odreduje se, to¢nije racuna se gradijent deformiranja, F,, pomocu
kojeg se odreduju rubni uvjeti za RVE dodijeljen toj tocki. Za primjere u ovoj disertaciji
odabrani su rubni uvjeti opisani pomakom, opisani u poglavlju 6.4.1.1., stoga se na
osnovu dodijeljenog gradijenta deformiranja odreduju zadani pomaci za rubne ¢vorove

RVE-a, na nano razini.

Sljede¢i korak je rjeSavanje problema RVE-a. Kao rezultat dobivaju se osrednjeni
tenzor naprezanja i matrica krutosti, predstavljeni u izrazima (6.49) i (6.50). Takav tenzor
naprezanja 1 matrica krutosti vracaju se u integracijsku tocku mikro modela, kao

mikroskopski tenzor naprezanja o, i kona¢na mikroskopska matrica krutosti C! . Na

osnovu dobivenih informacija provjerava se ravnoteza unutarnjih i vanjskih sila modela
na mikro razini, odnosno provjerava se konvergencija. Ukoliko su navedena opterecenja
u ravnotezi, inkrementalna konvergencija je postignuta te se moZze prije¢i na sljedeci
inkrement vanjskog optere¢enja. Ukoliko konvergencija nije postignuta, procedura se
ponavlja u sljedecoj iteraciji, sve dok se ne dostigne zeljena tolerancija, ovisno o
odabranim parametrima konvergencije. No u sljedecoj iteraciji, mikroskopski gradijent
deformiranja, na osnovu kojeg se odreduju zadani pomaci RVE-a, racuna se na osnovu

dobivenih tenzora naprezanja 6, i konatne mikroskopske matrice krutosti C} u

prethodnoj iteraciji.
Nakon zavrSetka i zadnjeg konvergiranog inkrementa vanjskog opterecenja mikro

modela, daju se konac¢ni rezultati u vidu pomaka ¢vorova i naprezanja u elementima

mikro mreze.
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Mikro razina

- priprema mikro modela
- dodjeljivanje RVE-a svakoj
integracijskoj to ¢ki

- rjeSavanje problema po
svakoj integracijskoj to ¢ki

Nano razina

Novi inkrement

Nova

iteracija

- odredivanje rubnih uvjeta

- rjeSavanje RVE problema
- slaganje matrice krutosti RVE-a

- proracun C.,o.,

- slaganje unutra$njih
mikroskopskih sila
- zavrSetak proracuna trenutne

integracijske to e
provjera konvergencije

Konvergencija
trenutnog
inkrementa

ELSE / Zadnji
/ inkrement

THEN

Slika 6.5. Shematski prikaz osnovnih koraka dvorazinske racunalne homogenizacije.
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7. Numericke simulacije

U ovom poglavlju bit ¢e predstavljeni numericki primjeri i modeli jednostruke i
viSestruke ugljicne nanocijevi. Takoder, predstavit ¢e se 1 primjer viSerazinskog
modeliranja nanokompozitnog materijala poboljSanog jednostrukom ugljicnom
nanocijevi. Za numericke simulacije izraden je vlastiti softver, NanoFem, koji ¢e ukratko

biti prikazan, a nakon ¢ega slijedi prikaz primjera.

7.1. Osnovne znacajke programa NanoFem

Kako je u uvodu ovog poglavlja reeno, za numeri¢ke simulacije pripremljen je
softver naziva NanoFem. Osnovna konstrukcija softvera, odnosno platforma programa
preuzeta je iz doktorske disertacije prof. Canadije [103] i programa FemFem, no glavnina
programa, odnosno sam rjeSavac viSerazinskog modeliranja i posebne potrebne datoteke

razvio je autor ove disertacije.
NanoFem je razvijen u programskom jeziku Fortran 90. U tu svrhu koristio se

Compaqov Visual Fortran, inacica 6.6c. Slijedi kratak pregled najvaznijih osobina

programa NanoFem:

87



M. Br¢i¢ — Doktorska disertacija

88

rjeSava nelinearne probleme viSerazinskog modeliranja nanokompozitnih
struktura uporabom metode racunalne homogenizacije, uz naslijedene opcije
rjeSavanja problema iz linearne statike, velikih plastiénih deformacija i
spregnute probleme termoplasti¢nosti pri velikim deformacijama.

Ugradeni su Stapni elementi, gredni elementi, heksaedarski prostorni elementi,
uz naslijedene klasi¢ne izoparametrijske elemente sa Cetiri ¢vora, mjeSovite
izoparamterijske elemente s tri polja 1 Ccetiri Cvora te mjesSovite
izoparametrijske elemente s pet polja 1 Cetiri ¢vora za termomehanicke
probleme.

Mreze mogu biti heterogene, odnosno u jednoj mrezi mogu se koristiti razlicite
vrste konacnih elemenata s razliCitim brojem stupnjeva slobode. Takoder,
moguce je koriStenje dviju razli¢itth mreza, Sto je neophodno kod metode
ra¢unalne homogenizacije.

Mogu se rjeSavati problemi prostornog stanja deformacije, odnosno
trodimenzionalni problemi.

Materijalne zakonitosti obuhvacaju linearnu elasticnost, nelinearnu elasti¢nost
(Stapni elementi), plasti¢nost pri velikim deformacijama i termoplasti¢nost pri
velikim deformacijama.

Za rjeSavanje sustava linearnih jednadzbi ugradeni su sljede¢i rjeSavaci:
LAPACKov (eng. Linear Algebra PACKage) direktni rjeSava¢ LA PBSVX,
koji koristi Choleskyevu dekompoziciju [104] i [105] za trakasto pohranjene
matrice, SLAP/DLAP iteracijski  rjeSava¢ temeljen na  metodi
predkondicioniranih konjugiranih gradijenata [106] (shema pohranjivanja za
rijetke matrice), direktni rjeSavac za simetri€ne i nesimetriéne matrice iz
FEAPpv [107].

Mreza konacnih elemenata priprema se u komercijalnom softveru za kona¢no
elementnu analizu FEMAP/NX Nastran, nakon ¢ega se dobije ASCII datoteka
s ulaznim podacima. Takva ulazna datoteka spremna je za analizu u
NanoFemu, nakon manjih modifikacija. Realne varijable u NanoFemu

racunaju se u dvostrukoj preciznosti.
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e Izlazni rezultati se dobivaju u ASCII obliku, ali mogu se dobiti 1 u zapisu
prikladnom za naknadnu obradu u FEMAP/NX Nastranu 1 GID-u.

e Za probleme koje rjeSava metoda raCunalne homogenizacije, vrste mehanickog
optere¢enja su koncentrirana sila te zadani pomaci ¢vorova. Za ostale
probleme, naslijedene su sljedece vrste optere¢enja: vlastita tezina, pritisak te
pritisak na povrsinu kao prateée opterecenje.

e Za nelinearne probleme koristi se Newton — Raphsonova metoda. Matrica
krutosti se racuna u svakoj iteraciji. Kao kriterij konvergencije mogu se
koristiti pomaci, rad i rezidualne sile. Ovi kriteriji mogu se Koristiti
istovremeno, sva tri, samo jedan ili kombinirano, pri ¢emu je mogu¢ ru¢ni unos
tolerancije konvergencije za svaki kriterij.

e Moguce je zadati maksimalni broj iteracija po pojedinacnom koraku svake
mreze.

e Broj kona¢nih elemenata i ¢vorova nije ograni¢en. Kod heksaedarskih
konac¢nih elemenata moguée je odabrati red integracije, odnosno broj
integracijskih tocaka po konacnom elementu (2 red = 2x2x2 integracijskih
toCaka, 3 red = 3x3x3 integracijskih tocaka,...).

e Vrijednosti naprezanja i deformacija, koje su izracunate u Gaussovim tockama
integracije, interpoliraju se u ¢vorne vrijednosti prema algoritmu opisanom u
Felippa [108].

e Pri pokretanju programa mogu¢ je odabir orijentacije RVE-a, za probleme

modeliranja nanokompozita.
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7.2. Primjeri jednostruke nanocijevi

Na osnovu teorije dane u poglavlju 3., to¢nije potpoglavlju 3.3, dan je primjer

modeliranja jednostruke uglji¢ne nanocijevi.
7.2.1. Modeliranje kovalentnih veza

Samo modeliranje kovalentnih veza moze se podijeliti u dva koraka. U prvom koraku
zamijenjuje se kovalentna veza izmedu atoma ugljika s grednim elementima te se u tom
koraku moraju izracunati karakteristike grednog elementa, kao $to su povrSina poprecnog
presjeka, moment inercije 1 torzijska konstanta. Do tih karakteristika dolazi se upotrebom

parametara k,, ko, k, iz izraza (3.12), (3,13) i (3.14) i to tako da se module elastiCnosti

grednog konagnog elementa odabire proizvoljno, veli¢ine 1 nN/nm?, dok se modul

smicanja racuna prema [67] te iznosi:

_E
S 2(1+v)

(7.1)

=0,384nN/nm?,

U gornjem izrazu Poissonov broj iznosi 0,3. Duljina grednog kona¢nog elementa prema

[59], iznosi 0,143 nm.

Vrijednosti konstanti &, ks k, preuzete su iz prethodnih radova o uglji¢nim

nanocijevima [27] i njihov iznos je sljedeéi:

k. =938 kcal/ molA® =651,72 nN/nm, (7.2)
k, =126 kcal/rnolrad2 =0,875 nNnm/rad”, (7.3)
k, =40 kcal/molA2 =0,2779 nNnm/rad’. (7.4)

Koristenjem gornjih vrijednosti, dolazi se do sljede¢ih karakteristika grednog

kona¢nog elementa, tablica 7.1., koji je koriSten kao model kovalentnih veza izmedu
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atoma ugljika. Treba napomenuti da je za oblik poprecnog presjeka grednog elementa

odabran puni kruzni poprecni presjek.

Tablica 7.1. Karakteristike grednog kona¢nog elementa.

Iznos: Jedinica:
PovrSina popre¢nog presjeka, A: 92,544 nm
Momenti inercije, I; = I, : 0,1243 nm”
Torzijska konstanta, J : 0,10277 nm®

7.2.2. Primjer i verifikacija modela

Drugi korak modeliranja kovalentnih veza je zamjena nanocijevi prostornom
okvirnom konstrukcijom koriste¢i gredni element predstavljen ranije. Autor ove
disertacije predstavio je takav model u radu [109] te ¢e ovdje postupak ukratko biti
pojasnjen. Takva okvirna konstrukcija opterecuje se aksijalno te se iz dobivenih rezultata
odreduju modul elasti¢nosti i smicanja te Poissonov broj konstrukcije odnosno ugljicne
nanocijevi. Moduli dobiveni na takav nacin sluze za provjeru ispravnosti modela. Ta

ispravnost temelji se na usporedbi s eksperimentalnim rezultatima drugih autora.

Nanocijevi, oba uzorka (krizni 1 naslonjac), ograni¢ene su tako da tvore konzolu,
ukljestene, a na svom slobodnom kraju opterecene su silom, vrijednosti 5 nN. Tablica
7.2. daje neka geometrijska svojstva nanocijevi te svojstva kona¢noelementne mreze za
dva razli¢ita uzorka nanocijevi. Razlika u geometrijskim i mreznim svojstvima proizlazi

iz razliCitog rasporeda heksagonalnih mreza u uzorcima nanocijevi.

Tablica 7.2. Geometrijske karakteristike i karateristike mreze nanocijevi.

Uzorak / vrijednost: Naslonja¢ uzorak: Krizni uzorak:
Broj ¢vorova: 2821 2953
Broj elemenata: 4210 4410
Pocetna duljina, L [nm]: 17,22 17,283
Srednji promjer, D, [nm]: 1,352 1,404
Debljina, ¢ [nm]: 0,34 0,34
Povrina, 4 [nm°]: 1,445 1,5
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Moduli elasticnosti za oba uzorka nanocijevi izraunati su preko sljedeceg izraza,
prema [67]:

F-L (1.5)

u kojem se povrsina poprecnog presjeka nanocijevi racuna pomocu izraza (7.6):
A=D, -7 t. (7.7)
Pregled dobivenih modula elasti¢nosti dan je u tablici 7.3, dok slika 7.1. prikazuje

nanocijev uzorka ,,naslonjac”, optereCenu s tri vrte optere¢enja i deformaciju nakon
opterecenja.

Tablica 7.3. Rezultati aksijalnog optere¢enja nanocijevi.

Uzorak / vrijednost: Naslonja¢ uzorak: Krizni uzorak:
Aksijalna sila, F' [nN]: 5 5
Produljenje, AL [nm]: 0,05739 0,055
Izraunati modul elasti¢nosti, £ [TPa]: 1,038 1,047
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0.0574 .

00538 .

0.0173. H
00144

ok [ |

0.0108 .

i 000718 .
0.00353

Output Set; MASTRAM Case 1 .
Dielom a0 .0574) Total Translation 0.

Contour: Total Translation

Slika 7.1. "Naslonja¢" nanocijev, a) aksijalno optere¢ena, b) uvijanje, ¢) savijanje.

Prora¢un modula smicanja vr§i se preko izraCunatog smanjenja promjera AD na
slobodnom kraju nanocijevi, uz koriStenje dole navedenih izraza za popre¢nu i duljinsku
deformaciju [67] te izraz za modul smicanja (7.1). U tablici 7.4. dani su rezultati za

modul smicanja.

&

v=g—”, (7.8)
AL

6‘2 ZT, (79)
AD

&= (7.10)
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Tablica 7.4. Izra¢unati moduli smicanja za oba uzorka nanocijevi.

Uzorak / vrijednost: Naslonja¢ uzorak: Krizni uzorak:
Poprecna deformacija, ¢,: 0,000793 0,000377
Duljinska deformacija, ¢,: 0,00332 0,00318
Poissonov broj, v: 0,238 0,12
Modul smicanja, G [TPa]: 0,4196 0,467

Usporedbom prikazanih rezultata za modul elasti¢nosti i modul smicanja s rezultatima
drugih autora [31], koji za modul elasti¢nosti jednostruke uglji¢ne nanocijevi, “naslonjac”
1 “krizni” uzorak, s promjerom od 1,35 do 1,4 nm, daju vrijednosti u rasponu od 1,01 do
1,04 TPa, te za modul smicanja u rasponu od 0,4 do 0,45 TPa, moze se zakljuciti da je
predstavljeni model uglji¢ne nanocijevi ispravan i prikladan za daljnje koriStenje u
modeliranju nanokompozitnih struktura. Autori u radu [31] prostorno okvirnu
konstrukciju nanocijevi zamjenjuju ekvivalentnim grednim kona¢nim elementom
prstenastog poprec¢nog presjeka. Takoder, valja napomenuti, da je prema radu [31],
modul smicanja za “naslonja¢” uzorak nesto manji od modula smicanja “kriznog” uzorka
nanocijevi, §to je slucaj 1 u predstavljenom primjeru te dodatno potvrduje ispravnost

predstavljenog modela i na¢ina modeliranja.
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7.3. Primjeri i verifikacija modela viSestruke nanocijevi

Koriste¢i dosadasnja saznanja i vrijednosti iz poglavlja 3.3.2. za modeliranje
kovalentnih veza, moze se predstaviti model viSestruke uglji¢ne nanocijevi. U tu svrhu
konstruirana je dvostruka uglji¢na nanocijev (eng. double walled carbon nanotube,

DWNT), prikazana na slici 7.2., a predstavljena u radu [110] autora ove disertacije.

Slika 7.2. Model dvostruke uglji¢ne nanocijevi.

Karakteristike grednog elementa za modeliranje kovalentnih veza izmedu dva atoma
ugljika dane su u tablici 7.1. Koristenjem takvog elementa, modelirana je viSestruka
nanocijev sa slike 7.2., koja se sastoji od unutraSnje naslonja¢ (10, 10) nanocijevi te
vanjske naslonjac (15, 15) nanocijevi. Karakteristike za pojedini sloj tj. nanocijev dane su

u tablici 7.5., tj. tablici 7.6.
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Tablica 7.5. Karakteristike geometrije i mreze unutrasnje cijevi.

Unutras$nja nanocijev

Vrijednost:

Vrsta nanocijevi: Naslonjac
Zakrivljenost: 10, 10
Prosjecni promjer: 1,4 nm
Duljina: 17,22 nm
Broj ¢vorova: 2820
Broj elemenata: 4210

Tablica 7.6.

Karakteristike geometrije i mreZe vanjske cijevi.

Vanjska nanocijev

Vrijednost:

Vrsta nanocijevi: Naslonjac
Zakrivljenost: 15,15
Prosjecni promjer: 2,08 nm
Duljina: 17,22 nm
Broj ¢vorova: 4230
Broj elemenata: 6315

VDW veze modelirane su Stapnim konacnim elementom, na nacin predstavljen u
poglavlju 5.2. Kao §to je reCeno, VDW veze izmedu dva sloja viSestruke uglji¢ne
nanocijevi, formiraju se izmedu atoma ugljika koji su na medusobnoj udaljenosti manjoj
od 0,85 nm. Jedan atom moZze formirati nekoliko VDW veza s atomom ugljika na
susjednom sloju visSestruke nanocijevi. Kako u ovom primjeru, udaljenost izmedu dvije
nanocijevi, dva sloja, iznosi 0,38 nm ocito je da ¢e mreza VDW S§tapova biti jako gusta.
Za tu svrhu, napravljena je aplikacija, racunalni program, koji ¢e biti ukratko opisan,

kako slijedi.

Program, radnog naziva ,,Vanderwaals.exe®, iz ulazne datoteke, koja je unaprijed
pripremljena u komercijalnom kon¢ano elementnom programu, uzima potrebne podatke
te, ovisno o tome da li se radi o slucaju formiranja VDW veza za nanokompozitni
materijal ili viSestruku uglji¢nu nanocijev, spaja ¢vorove na udaljenosti manjoj od 0,85
nm Stapnim elementima (eng. rod). Korisnik odabire jednu od dvije ponudene opcije.
Ako se radi o formiranju VDW veza kod nanokompozitnih materijala, tada program
formira Stapne elemente izmedu dva razlicita svojstva, tj. izmedu dvije razliCite vrste

konac¢nih elemenata (gredni elementi, koji predstavljaju nanocijev i prostorni elementi
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koji predstavljaju matricu kompozita). U ovom slucaju, ne formiraju se VDW veze
izmedu atoma istih svojstava. Ako korisnik odabere opciju viSestrukih ugljicnih
nanocijevi, tada se VDW veze, tj. Stapovi formiraju izmedu dva razli¢ita sloja nanocijevi.
U ovom slucaju radi se o istom svojstvu konacnih elemenata, tj. grednim elementima, ali
program razlikuje posebne slojeve te spaja atome na udaljenosti manjoj od 0,85 nm, ali
ne i atome na istome sloju, tj. na istoj nanocijevi. Gotov model, s formiranom mreznom

Stapnih elemenata prikazan je na slici 7.3.

Slika 7.3. Gotova ,,gusta” mreza VDW veza, tj. Stapnih elemenata kod dvostruke

uglji¢ne nanocijevi.

Pripremljeni model, s formiranim VDW vezama, ogranicen je na jednom kraju tako da
formira konzolni nosa¢, dok je na slobodnom kraju optere¢en aksijalnom silom, iznosa 5
nN. Modul elasti¢nosti, izracunat je prema izrazu (7.5), ali se u ovom slucaju povrSina

popre¢nog presjeka dvostruke nanocijevi raCuna prema izrazu:
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A =%[(dv +034)" ~(d, -0.34)’ |, (7.11)

gdje je s d, oznacen promjer vanjske cijevi, a s d, promjer unutarnje nanocijevi. Koristeci
izraze (7.5) 1 (7.11), uz dobiveno produljenje AL = 0,0223444 nm, modul elasti¢nosti
dvostruke uglji¢ne nanocijevi iznosi £ = 1,04 TPa, dok autori rada [29] daju za isti slucaj
dvostruke nanocijevi modul elasti¢nosti u rasponu £ = 1,05 = 0,05 TPa. Eksperimentalni

rezultati autora rada [111] daju vrijednosti od 0,95 TPa.

Da bi se odredio modul smicanja dvostruke ugljiéne nanocijevi, potrebno je istu
opteretiti uvijanjem. Isti konzolni model, u ovom slucaju optereen je momentom

uvijanja M = 5 nNnm, slika 7.4. Modul smicanja se, prema [67], ratuna na sljede¢i nacin:

M-L

G-~
<D'It

(7.12)

gdje je L duljina nanocijevi, ¢ kut uvijanja slobodnog kraja nanocijevi, a /, torzijski

moment inercije, koji se za dvostruku uglji¢nu nanocijev racuna preko izraza:

I

t

- %[(dv +0.34)' ~(d,-034)" |. (7.13)

Sa izracunatim kutom uvijanja, ¢ = 0,06091656 rad te koristeci izraze (7.12) 1 (7.13),
izracunati modul smicanja dvostruke ugljicne nanocijevi iznosi G = 0,435 TPa, §to je u
usporedbi s rezultatima iz rada [29], gdje autori za modul smicanja daju vrijednosti od 0,4
TPa, sasvim prihvatljivo. Nadalje, autori istog rada napominju da je modul smicanja
viSestruke nanocijevi manji od modula smicanja zasebne jednostruke nanocijevi, $to
rezultati modela iz ove disertacije potvrduju, za slucaj jednostruke nanocijevi kriznog
uzorka. Potrebno je napomenuti da nisu poznati podaci o numerickoj metodi te

karakteristike mreze konacnih elemenata koristene u radu [29].
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Slika 7.4. Uvijanje dvostruke ugljicne nanocijevi.

7.4. Primjeri viSerazinskog modeliranja nanokompozitnih
struktura

Modeliranje nanokompozitnog materijala viSerazinski je problem modeliranja, to¢nije
svodi se na dvorazinski problem. Prva, mikro razina idealizirana tako da se moze
poistovjetiti s makroskopskim znacajkama nanokompozitnog materijala, dok je druga
razina nanoskopska razina, koja opisuje temeljni materijalni sastav nanokompozita. U toj
drugoj nano razini, opisani sastav nanokompozita ¢ine matrica osnovnog materijala te
jednostruka uglji¢na nanocijev u ulozi poboljSanja. Iz navedenog, ocito je da je upotreba
dvorazinske metode racunalne homogenizacije, predstavljene u poglavlju 6.4. ove

disertacije logi¢an i pravilan izbor modeliranja.

7.4.1. Priprema i osnovne osobine mikro modela i RVE-a

Na temelju dosadasnjih teorijskih saznanja iz ove disertacije, modeliran je osnovni
primjer nanokompozitnog materijala. Radi potvrde rezultata dobivenih ovakvim na¢inom

modeliranja, model nanokompozita pripremljen je na takav nacin da odgovara modelu
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nanokompozita koji je razmatran u radu drugih autora, konkretno radu autora Chen i Liu,
[112]. Model istih karakteristika predstavili su i autori rada [51] te ¢e se rezultati
dobiveni metodom predstavljenom u ovoj disertaciji usporediti s navedenim rezultatima.
Osnovne karakteristike modela nanokompozita predstavljenog u navedenim radovima

dane su u tablici 7.7.

U oba rada, kao poboljSanje nanokompozitnog materijala koriStena je jednostruka
ugljicna nanocijev. Kod takvih modela potrebno je pozornost obratiti na sljedece

karakteristike, a to su:

- Modul elasti¢nosti nanocijevi,
- Omjer duljina/promjer nanocijevi,

- Volumni udio nanocijevi u kompozitu.
Dakako, potrebno je paziti i na usmjerenost nanocijevi kao poboljSanja te njihovu
raspodjelu unutar matrice nanokompozita. Radi ispravnosti potvrde rezultata, potrebno je

napraviti model istih osnovnih karakteristika.

Tablica 7.7. Osnovne karakteristike modela nanokompozita u radovima [51] 1 [112].

Karakteristika: Rad [51] Rad [112]
Vrsta nanocijevi: Jednostruka Jednostruka
Omjer duljina/promjer, L,/d,: - 10
Volumni udio, V,: 3,617% 3,617%
Modul elasti¢nosti nanocijevi, E,,: 1000 GPa 1000 GPa
Modul elasti¢nosti matrice, E,,: 100 GPa 100 GPa

Uzimajuéi u obzir navedene cinjenice i1 karakteristike, pripremljeno je pet razlicitih
slucajeva, odnosno modela nanokompozita. U svim primjerima, cjelokupan model sastoji
se od dva dijela; mikroskopski dio, mikro model te nanoskopski dio, odnosno nano model
kojeg predstavlja RVE. Razmotrit ¢e se Cetiri razli¢ita sluaja optere¢enja, pomocu kojih
se dolazi do osnovnih mehanickih karakteristika kojima se opisuje kompozitni materijal,

odnosno osnovnih materijalnih znacajki. Tako su opterecenja sljedeca, slika 7.5.:
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a) Uzduzno ili aksijalno opterecenje,
b) Poprecno optecerenje,
c) Uvijanje,

d) Savijanje.

a) b)

pprrzzzzzzezzz2z

LB BB

7

gLz

N

AMlnne

-
§ >\
N

]

LI  H N

M

-
S
=
\/-

©) d)

Slika 7.5. Vrste opterecenja na mikro razini.

Na gornjoj slici, razlika izmedu uzduznog i poprecnog optereCenja vezana je za
usmjerenost ugljicne nanocijevi unutar RVE-a. Tako je kod primjera s uzduZzno
usmjerenom nanocijevi unutar RVE-a, optereCenje koje djeluje u uzduznom smyjeri
nanocijevi uzduzno (slika 7.5a), dok je opterecenje koje djeluje poprecno na uzduznu
smjer nanocijevi, popre¢no (slika 7.5b). U svim ¢e se prikazanim primjerima, kod
heksaedarskih kona¢nih elemenata, koristiti osam integracijskih toc¢aka, odnosno red
Gaussove integracije je 2 za sve heksaedarske konacne elemente. To konkretno znaci da

se u svakoj tocki integracije na mikro razini poziva jedan RVE model. Takav RVE, koji
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predstavlja nano model nanokompozitne strukture, sastoji se od heksaedarskih kona¢nih
elemenata koji predstavljaju matricu nanokompozita, grednih kona¢nih elemenata kojima
je modelirana nanocijev te Stapnih konac¢nih elemenata pomocu kojih je modelirano

medudjelovanje izmedu matrice i nanocijevi.

7.4.1.1. Model nanokompozita — nanocijev S, S — usmjerena orijentacija
Prvi primjer predstavlja nanokompozitni materijal poboljSan jednostrukom ugljicnom
nanocijevi. Na mikro razini postavljen je jedan heksaedarski konacni element, s osam

¢vorova, prikazan na slici 7.6.

Slika 7.6. Mikro model — heksaedarski konac¢ni element s ozna¢enim ¢vorovima i

dimenzijama.
U svakoj integracijskoj tocki ovakvog elementa na mikro razini, poziva se jedan RVE.
U ovom slu¢aju, nanocijev unutar RVE-a, prikazanog na slici 7.7., orijentirana je
paralelno s uzduznom osi RVE modela, odnosno paralelno s globalnom Z osi mikro

modela. Na taj naCin, modeliranje ovakvog nanokompozita moze se poistovjetiti s
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modeliranjem jednosmjernih vlaknastih kompozita. Osnovne karakteristike RVE-a dane

su u tablici 7.8.

Tablica 7.8. Osnovne karakteristike RVE modela ovog dijela primjera.

Karakteristika: Vrijednost:

D x S x V (nm): 8,39 x3,7x3,7
Ukupan broj elemenata: 3484

Ukupan broj ¢vorova: 826

Broj CHEXA elemenata: 126

Broj BEAM elemenata: 845

Broj ROD elemenata: 2513

Broj rubnih ¢vorova: 144

Slika 7.7. RVE model: gredni elementi nanocijevi oznaceni bijelom bojom, Stapni

elementi van der Waals veza oznaceni crvenom bojom.
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Ulogu poboljsanja nanokompozita u ovom primjeru preuzima jednostruka ugljicna
nanocijev, ,,naslonjac* uzorka, s vektorom zakrivljenosti (5, 5). Nanocijev je modelirana
grednim konacnim elementima, prema naputku iz poglavlja 7.2. Nanocijev s takvim
postavkama posjeduje modul elasti¢nosti od 1025 GPa, Sto se poklapa s primjerom danim
u radovima [51] 1 [112]. Takoder, da bi se potvrdila ispravnost rezultata, potrebno je
poklapanje i ostalih parametara, a to su volumni udio nanocijevi u nanokompozitu te
omjer duljine i promjera nanocijevi. Karakteristike nanocijevi koriStene u RVE-u ovog

primjera, dane su u tablici 7.9.

Tablica 7.9. Karakterstike uglji¢ne nanocijevi koriStene u trenutnom sluc¢aju RVE-a.

Nanocijev:

Vrsta: Jednostruka, naslonjac
Zakrivljenost: 5,5

Promjer, d,: 0,678 nm
Duljina, L,: 6,88 nm

Omjer duljina/promjer: 10,14

Modul elasti¢nosti, £,: 1025 GPa
Volumni udio, V,: 3,7 %

Broj elemenata: 845

Matrica nanokompozitnog materijala modelirana je heksaedarskim konacnim
elementima. Postavke tih elemenata identi¢ne su postavkama heksaedarskih konac¢nih
elemenata na mikro razini, s modulom elasticnosti £, = 100 GPa te Poisonovim
koeficijentom v = 0,3. Medudjelovanje, odnosno interakcije izmedu matrice 1 poboljSanja,
nanocijevi, kako je ve¢ navedeno, izvedena je pomocu Stapnih konacnih elemenata. Ova
je veza detaljnije pojasnjena u poglavlju 5.2., a u poglavlju 7.3. predstavljen je izvedbeni

nacin modeliranja takvih veza.
Do osnovnih materijalnih znacajki, kako je reeno, dolazi se na na¢in da se model na

mikro razini optereti sa Cetiri razli¢ita, pojedinacna slucaja optereéenja, kako je prikazano

na slici 7.5.
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a) Aksijalno opterec¢enje modela na mikro razini — usmjerena orijentacija

Aksijalno optere¢en element na mikro razini prikazan je na slici 7.5a. Element je na
jednom kraju ogranicen tako da su onemoguceni translacijski pomaci (slika 7.6., stranica
sa ¢vorovima 1, 2, 3 8), dok je na slobodnom kraju (slika 7.6., stranica sa ¢vorovima 4, 5,
6, 7) opterecen uzduznom silom, veli¢ine 7 = 1000 N. Nakon provedene analize, pomak
slobodnog kraja odnosno produljenje elementa mikro razine iznosi 4/ = 0,0008644 mm.

Koristenjem izraza (7.5), uz povrsinu popretnog presjeka 4 = 49 mm? te duljinu elementa
[ =5 mm, dolazi se do uzduznog modula elasti¢nosti nanokompozita E“". Takoder,

koristenjem izraza (7.8) i (7.9) te modificiranjem izraza (7.10) tako da prikazuje relativno
smanjenje dimenzija poprecnog presjeka odnosno popre¢nu deformaciju (7.14), dolazi se

do Poissonovog koeficijenta.

Aa (7.14)

U gornjem izrazu, s a je oznacena duljina stranice popre¢nog presjeka mikro elementa,
dok je s da oznafena promjena duljine iste stranice. Rezultati za uzduzni modul
elasticnosti 1 Poissonov koeficijent dani su u tablici 7.10. Indeksi uz Poissonov
koeficijent oznacuju osi, tj. smjer uzduznih i poprecnih deformacija. U ovom slucaju,
indeksi ,,zx*“ oznacuju uzduznu deformaciju u smjeru z osi te popre¢nu deformaciju u
smjeru x osi. Zbog geometrije modela, Poissonov koeficijent s indeksom ,,zy* moze se

poistovjetiti Poissonovom koeficijentu v.,.
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Tablica 7.10. Rezultati aksijalnog optere¢enja za slu¢aj nanokompozita s (5,5)

nanocijevi - usmjerena orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:
Povrsina popr. presjeka, 4: 49 mm
Duljina elementa, /: 5 mm
Duljina stranice, a: 7 mm
Opterecenje: Aksijalno, F = 1000 N
Produljenje, 4! 0,0008644 nm
Smanjenje duljine stranice, 4a: 0,0004878 mm
Duljinska deformacija, ¢: 0,0172 %
Poprecna deformacija, &, 0,00696 %
UzduZni modul elasti¢nosti, £ :
Poissonov koeficijent, v,,: 0,405

b) Poprecno opterecenje modela na mikro razini - usmjerena orijentacija

U slucaju kada opterecenje djeluje okomito na uzduzni smjer nanocijevi (y smjer na
slici  7.6.), moguce je odrediti poprecni modul elasti¢nosti nanokompozita s
jednosmjernim poboljSanjem, odnosno s nanocijevima usmjerenim u aksijalnom smjeru.
Model na mikro razini ogranicen je i optere¢en prema slici 7.5b., uz identi¢ne postavke
parametara analize kao 1 u slucaju a) aksijalnog optere¢enja. Na ovaj nacin dolazi se do
modula elasti¢nosti nanokompozita u popre¢nom, y smjeru te do Poissonova koeficijenta
karakteristicnog za poprecno optere¢en nanokompozitni materijal. Indeksi uz Poissonov
koeficijent kod popre¢no optere¢enog modela, takoder oznacuju osi, tj. smjer uzduznih 1
popre¢nih deformacija. U ovom slucaju, indeksi ,,yx* oznacuju uzduznu deformaciju u
smjeru y osi te poprecnu deformaciju u smjeru x osi. Zbog geometrije modela, Poissonov
koeficijent s indeksom ,,yz* moZze se poistovjetiti Poissonovom koeficijentu v,,. Rezultati

su dani u tablici 7.11.
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Tablica 7.11. Rezultati popre¢nog opterecenja za slucaj nanokompozita s (5,5)

nanocijevi - usmjerena orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:
Povrsina popr. presjeka, 4: 35 mm
Duljina elementa, /: 7 mm
Duljina stranice, a: 7 mm
Opterecenje: F=1000 N, y smjer
Produljenje, 4! 0,00196 nm
Smanjenje duljine stranice, 4a: 0,00067 mm
Duljinska deformacija, ¢: 0,028 %
Poprecna deformacija, &, 0,0095 %
Popreéni modul elasti¢nosti, £ :
Poissonov koeficijent, vy, 0,34

¢) Uvijanje modela na mikro razini - usmjerena orijentacija

Uvijanjem modela na mikro razini moguce je odrediti modul smicanja nanokompozita.
Sada je mikro model ograni¢en na nacin opisan u a) slucaju, a opterecen momentom
uvijanja oko uzduzne z osi, kao §to je prikazano na slici 7.5¢. Na ovaj nacin, do modula
smicanja dolazi se pomocu izraza (7.12), a kako se radi o kvadratnom popre¢nom

presjeku, torzijski moment inercije se, prema [67] raCuna prema sljedecem izrazu:
1,=0,141-a". (7.15)
Nakon provedene analize, dolazi se do kuta uvijanja ¢ te uporabom izraza (7.12) i
(7.15) do modula smicanja mikro modela odnosno modeliranog nanokompozita.

Rezultati ovakvog opterecenja dani su u tablici 7.12. Potrebno je napomenuti da se do

kuta uvijanja slobodnog kraja elementa doSlo pomoc¢u pomaka ¢vorova elementa.
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Tablica 7.12. Rezultati optereéenja uvijanja za sluaj nanokompozita s (5,5)

nanocijevi - usmjerena orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:

Moment uvijanja, M;: 3500 Nmm
Duljina elementa, /: 5 mm

Kut uvijanja slobodnog kraja, ¢: 0,0011316 rad
Torzijski moment inercije, /;: 338,541 mm"
Modul smicanja, G:

d) Savijanje modela na mikro razini - usmjerena orijentacija

Savijanjem mikro modela moguce je provjeriti prethodno dobiven modul elasticnosti
nanokompozita. Mikro model ograni¢en je identi¢no prethodnom primjeru (a i ¢) 1
optere¢en momentom savijanja oko x osi, M,, kako je prikazano na slici 7.5d. Nakon
provedene analize, o€itani su pomaci odnosno progib slobodnog kraja elementa na mikro
razini. Upotrebom metode diferencijalne jednadzbe elasti¢ne linije, prema [67], dolazi se

do izraza za progib slobodnog kraja konzolnog nosaca:

M (7.16)
Vinax = 2EIV °

gdje je / duljina elementa, E trazeni modul elasti¢nosti, a /, aksijalni moment inercije:

4 7.17
;_d (7.17)
12

Tako je izraz za modul elasti¢nosti:

_eMI (7.18)

4 -
vmax a

E

Dobiveni rezultati prikazani su u tablici 7.13.
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Tablica 7.13. Rezultati optere¢enja savijanja za slu¢aj nanokompozita s (5,5)

nanocijevi - usmjerena orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:

Stranica kvadratnog popr. presjeka, a: 7 mm

Duljina, /: 5 mm
Moment savijanja, M: 3500 Nmm
Aksijalni moment inercije, /;: 200,08 mm”
Dobiveni progib slobodnog kraja, vy 0,00148 mm
Dobiveni modul elasti¢nosti, E: 1474 GPJ

Ako se dobiveni modul elasti¢nosti usporedi s uzduznim modulom elasti¢nosti
dobivenim u a) sluc¢aju, vidljivo je nepodudaranje. Nekoliko je razloga tome. Prvi,
logi¢ni, je premalen broj heksaedarskih kona¢nih elemenata na mikro razini. Nadalje,
prema radu [102], odabir periodi¢kih rubnih uvjeta najvjerojatnije bi poluc¢io manju
razliku, odnosno, kod rubnih uvjeta definiranih pomakom poloZzaji svih rubnih tocaka
odredeni su pomoc¢u mikroskopske deformacije, S§to vodi ka linearnom preslikavanju
rubova RVE-a. Na taj nacin, najbolji rezultati upotrebom racunalne homogenizcije prvog
reda postizu se kod linearnih sluc¢ajeva, odnosno vlacne i tla¢ne deformacije te smicanja.
Tako bi modeliranje koriStenjem metode racunalne homogenizacije drugog reda

zasigurno polucilo bolje rezultate prilikom savijanja.

7.4.1.2. Model nanokompozita — nanocijev 5,5 — nasumicna orijentacija

U prethodnom primjeru, nanocijev unutar matrice nanokompozitnog materijala,
odnosno unutar RVE-a orijentirana je tako da se njena uzduzna os poklapa sa z osi RVE
modela, odnosno RVE u svakoj mikroskopskoj integracijskoj tocki bio je jednako
orijentiran, tako da se u konacnici takav nanokompozit moze poistovjetiti s
jednosmjernim vlaknastim kompozitima. Kako je u stvarnosti vrlo tesko posti¢i takvu
jednosmjernu orijentaciju nanocijevi kao poboljSanja unutar kompozita, zbog same
fizionomije uglji¢nih nanocijevi, o cemu je ve¢ bilo rije¢i u poglavlju 4.3.3., u realnom
primjeru nanocijevi nisu jednosmjerno orijentirane u matrici nanokompozita. Stoga je

unutar programa NanoFem ugraden algoritam koji omogucuje nasumicnu orijentaciju
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RVE-a, odnosno omogucuje da u svakoj integracijskoj tocki elementa na mikro razini
RVE model bude drugacije orijentiran. Korisniku programa se pruza moguénost odabira

nasumicne orijentacije putem korisnickog sucelja.

Sa tako nasumicno orijentiranim RVE modelima, provedene su analize sa cetiri
razli¢ita optere¢enja na mikro razini. Mikro model, kao i postavke mikro i nano mreze te
sve ostale postavke, identi¢ne su primjeru 7.4.1.1., da bi se mogli usporediti dobiveni
rezultati. Jedina razlika je, dakle, nasumicna orijentacija RVE-a u svakoj integracijskoj

to¢ki mikro mreze.

a) Aksijalno optere¢enje modela na mikro razini — nasumicna orijentacija

Postavke opterecenja, kao i postavke mreze i dimenzije, identi¢ne su aksijalno
optere¢enom modelu iz prethodnog primjera. Tada se, nakon provedene analize te uz
dobivene rezultate, kona¢ni rezultati za uzduzni modul elasti¢nosti u sluaju nasumicne

orijentacije mogu dati u tablici 7.14.

Tablica 7.14. Rezultati aksijalnog optere¢enja za slu¢aj nanokompozita s (5,5)

nanocijevi — nasumicna orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:
Povrsina popr. presjeka, 4: 49 mm
Duljina elementa, /: 5 mm
Duljina stranice, a: 7 mm
Opterecenje: Aksijalno, F=1000 N
Produljenje, 4! 0,0009605 nm
Smanjenje duljine stranice, 4a: 0,0004978 mm
Duljinska deformacija, ¢ 0,0192 %
Poprecna deformacija, &, 0,00711 %
UzduZni modul elasti¢nosti, £ :
Poissonov koeficijent, v.,: 0,37
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b) Poprecno opterecenje modela na mikro razini — nasumicna orijentacija

Kao 1 u slucaju aksijalnog opterecenja, u ovom primjeru takoder se poklapaju sve
postavke mreze, modela i opterecenja, te su, nakon provedene analize, rezultati dani u

tablici 7.15.

Tablica 7.15. Rezultati popre¢nog opterecenja za slucaj nanokompozita s (5,5)

nanocijevi — nasumicna orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:
Povrsina popr. presjeka, A4: 35 mm
Duljina elementa, /: 7 mm
Duljina stranice, a: 7 mm
Opterecenje: F=1000 N, y smjer
Produljenje, A1 0,001816 nm
Smanjenje duljine stranice, 4a: 0,000689 mm
Duljinska deformacija, ¢.: 0,026 %
Poprecna deformacija, ¢,: 0,0098 %
Popreéni modul elasti¢nosti, £ :
Poissonov koeficijent, vy,: 0,38

¢) Uvijanje modela na mikro razini — nasumicéna orijentacija

Za odredivanje modula smicanja nanokompozita s nasumi¢no orijentiranim
nanocijevima, potrebno je mikro model opteretiti uvijanjem, s identi¢nim postavkama

kao 1 u slu¢aju uvijanja u primjeru 7.4.1.1. Dobiveni rezultati dani su u tablici 7.16.

Tablica 7.16. Rezultati optere¢enja uvijanja za slu¢aj nanokompozita s (5,5) nanocijevi

— nasumicna orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:

Moment uvijanja, M;: 3500 Nmm
Duljina elementa, /: 5 mm

Kut uvijanja slobodnog kraja, ¢: 0,001125 rad
Torzijski moment inercije, /;: 338,541 mm"
Modul smicanja, G:
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d) Savijanje modela na mikro razini — nasumic¢na orijentacija

Posljednji slucaj opterecenja, s nasumi¢nom orijentacijom RVE-a je slucaj savijanja
moment savijanja M,. Kao i u prethodnim slu¢ajevima kod nasumic¢ne orijentacije, tako
se 1 ovdje sve postavke mreze, modela i optere¢enja poklapaju sa slu¢ajem savijanja kod

uzduzno orijentiranog RVE-a. Rezultati su prikazani u tablici 7.17.

Tablica 7.17. Rezultati opterecenja savijanja za slu¢aj nanokompozita s (5,5)

nanocijevi — nasumicna orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:

Stranica kvadratnog popr. presjeka, a: 7 mm

Duljina, /: 5 mm
Moment savijanja, M,: 3500 Nmm
Aksijalni moment inercije, /;: 200,08 mm”
Dobiveni progib slobodnog kraja, v, 0,001865 mm
Dobiveni modul elasti¢nosti, £: W

Nakon cetiri provedena slucaja opterecenja, s uzduzno orijentiranim i nasumic¢no
orijentiranim RVE-om, mogu se usporediti dobiveni rezultati. Manji uzduzni modul
elasticnosti kod modela s nasumicno orijentiranim nanocijevima moze se obrazloziti
upravo orijentacijom nanocijevi. Kod modela s uzduzno orijentiranim nanocijevima,
dobiven je ve¢i uzduzni modul elasti¢nosti, dok je popre¢ni modul elasticnosti puno
manji, ¢emu je razlog uzduzna orijentacija nanocijevi, odnosno veée preuzimanje
aksijalnih opterecenja i naprezanja u aksijalnom, uzduznom smjeru. Kod primjera s
nasumi¢nom orijentacijom nanocijevi, razlika izmedu uzduznog i popre¢nog modula
elasticnosti je manja. Kako se radi o materijalu s nasumi¢no orijentiranim nanocijevima,
a ne jednosmjerno uzduznim, ta dva modula trebala bi se poklapati. Smanjenje te razlike
moguce je ocekivati povecanjem broja elemenata na mikro razini. Objasnjenje lezi u
¢injenici da, bez obzira na nasumic¢nu orijentaciju RVE-a u svakoj integracijskoj tocki, u
okolici same tocke nalaze se RVE-i iste orijentacije kao 1 u samoj tocki. Povecanjem
broja tocaka veéim brojem elemenata (ili promjenom reda integracije) dolazi se do boljeg

proracuna tj. procjene modula elasti¢nosti. Takav materijal moze podjednako podnijeti
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optereCenje bez obzira na smjer opterecenja. Nepodudaranje modula elasti¢nosti
dobivenog preko savijanja s preostalim modulima pojasnjeno je kod modela s

usmjerenom orijentacijom.

7.4.1.3. Model nanokompozita — nanocijev 5,5 — 4 elementa u mikro mrezi —

usmjerena orijentacija

Sljedeci primjer koji ¢e se razmatrati jest primjer modeliranja nanokompozita sa cetiri
heksaedarska konacna elementa u mikro mrezi, kao §to je prikazano na slici 7.8. Tako
pripremljen model posjeduje 18 ¢vorova te 32 integracijske tocke, Sto produljuje vrijeme
trajanja proracuna za Cetiri puta u odnosu na primjere s jednim heksaedarskim kona¢nim
elementom na mikro razini. Razmotrit ¢e se ponovo cetiri vrste optere¢enja, slika 7.9.

Postavke RVE-a te sam RVE identi¢ni su kao i u prethodnim primjerima.

Slika 7.8. Mikro mreza sa Cetiri heksaedarska konac¢na elementa.
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a) Aksijalno b) Poprecno

F A
2/

M [ /

Mt<> \ [

¢) Uvijanje d) Savijanje

Slika 7.9. Vrste opterecenja za trenutni slu¢aj modeliranja.
a) Aksijalno opterec¢enje modela na mikro razini — usmjerena orijentacija
Mikro model optere¢en je aksijalno, prema slici 7.9a. Aksijalno odnosno uzduzno
opterecenje se razlikuje od poprecnog opterecenja, prikazanog na slici 7.9b, zbog uduzno

usmjerene nanocijevi unutar RVE-a. Rezultati dobiveni nakon provedene analize

prikazani su u tablici 7.18.
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Tablica 7.18. Rezultati aksijalnog optere¢enja za slu¢aj nanokompozita s (5,5)

nanocijevi i 4 elementa u mikro mrezi — usmjerena orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:
Povrsina popr. presjeka, 4: 49 mm
Duljina elementa, /: 5 mm
Duljina stranice, a: 7 mm
Opterecenje: Aksijalno, F = 1000 N
Produljenje, 4! 0,000892 nm
Smanjenje duljine stranice, 4a: 0,0003816 mm
Duljinska deformacija, ¢: 0,0178 %
Poprecna deformacija, &, 0,00545 %
UzduZni modul elasti¢nosti, £ :
Poissonov koeficijent, v,,: 0,306

b) Popreé¢no opterecenje modela na mikro razini — usmjerena orijentacija

Rezultati popre¢no opterecenog mikro modela, slika 7.9b, dani su u tablici 7.19. Ovdje
se pod popre¢nim optere¢enjem smatra optere¢enje okomito na uzduzno usmjerenu

nanocijev unutar RVE-a.

Tablica 7.19. Rezultati popre¢nog opterecenja za slucaj nanokompozita s (5,5)

nanocijevi i 4 elementa u mikro mrezi — usmjerena orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:
Povrsina popr. presjeka, 4: 35 mm
Duljina elementa, /: 7 mm
Duljina stranice, a: 7 mm
Opterecenje: F=1000 N, y smjer
Produljenje, 4! 0,00198 nm
Smanjenje duljine stranice, 4a: 0,000511 mm
Duljinska deformacija, ¢: 0,028 %
Poprecna deformacija, &, 0,0073 %
Popreéni modul elasti¢nosti, £ :
Poissonov koeficijent, vy,: 0,26
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¢) Uvijanje modela na mikro razini — usmjerena orijentacija

Modul smicanja nanokompozita sa Cetiri konacna elementa u mikro mrezi odredit ¢e se

uvijanjem, kako je prikazano na slici 7.9¢. Dobiveni rezultati dani su u tablici 7.20.

Tablica 7.20. Rezultati optere¢enja uvijanja za slu¢aj nanokompozita s (5,5) nanocijevi

14 elementa u mikro mrezi — usmjerena orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:

Moment uvijanja, M,: 3500 Nmm
Duljina elementa, /: 5 mm

Kut uvijanja slobodnog kraja, ¢: 0,00094862 rad
Torzijski moment inercije, /;: 338,541 mm"
Modul smicanja, G:

d) Savijanje modela na mikro razini — usmjerena orijentacija

U ovom ciklusu rezultata, preostao je slucaj savijanja mikro modela, slika 7.9d,

rezultati kojeg su dani u tablici 7.21.

Tablica 7.21. Rezultati opterecenja savijanja za slu¢aj nanokompozita s (5,5)

nanocijevi i 4 elementa u mikro mrezi — usmjerena orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:

Stranica kvadratnog popr. presjeka, a: 7 mm

Duljina, /: 5 mm
Moment savijanja, M: 3500 Nmm
Aksijalni moment inercije, /;: 200,08 mm”
Dobiveni progib slobodnog kraja, v, 0,00187 mm
Dobiveni modul elasti¢nosti, £:
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7.4.1.4. Model nanokompozita — nanocijev 5,5 — 4 elementa u mikro mrezi —

nasumicna orijentacija

Slijedeci niz primjera odnosi se na nanokompozit sa Cetiri konacna elementa u mikro
mrezi, ali s nasumicno orijentiranim RVE-om na nanorazini. Kao i u prethodnim
primjerima, i ovdje ¢e se dati rezultati za Cetiri slucaja opterecenja, kako je prikazano na

slici 7.9.

a) Aksijalno optereéenje modela na mikro razini — nasumicéna orijentacija

U tablici 7.22. dani su rezultati aksijalno optere¢enog mikro modela. Kako se ovdje
radi o nasumicno orijentiranim nanocijevi, tj. RVE-u, aksijalno optere¢enje poklapa se s

a) sluCajem poglavlja 7.4.1.3.

Tablica 7.22. Rezultati aksijalnog optere¢enja za slu¢aj nanokompozita s (5,5)

nanocijevi i 4 elementa u mikro mreZi — nasumic¢na orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:
PovrSina popr. presjeka, 4: 49 mm
Duljina elementa, /: 5 mm
Duljina stranice, a: 7 mm
Opterecenje: Aksijalno, F=1000 N
Produljenje, 41: 0,0009878 nm
Smanjenje duljine stranice, 4a: 0,0003795 mm
Duljinska deformacija, ¢: 0,0197 %
Poprecna deformacija, ¢,: 0,00542 %
UzduZni modul elasti¢nosti, £ :
Poissonov koeficijent, v.,: 0,275
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b) Poprecno opterecenje modela na mikro razini — nasumicna orijentacija

Opterecenje ovog primjera poklapa se s poprecnim optereCenjem dosadasnjih

primjera. Dobiveni rezultati prikazani su u tablici 7.23.

Tablica 7.23. Rezultati popre¢nog opterecenja za slucaj nanokompozita s (5,5)

nanocijevi i 4 elementa u mikro mrezi — nasumicna orijentacija.

Rezultat;

Vrijednost:

Povrsina popr. presjeka, A4: 35 mm
Duljina elementa, /: 7 mm
Duljina stranice, a: 7 mm

Opterecenje:

F=1000 N, y smjer

Produljenje, 4! 0,001912 nm
Smanjenje duljine stranice, 4a: 0,000535 mm
Duljinska deformacija, ¢: 0,027 %
Poprecna deformacija, ¢,: 0,0076 %
Popreéni modul elasti¢nosti, £ : 104,6 GPa
Poissonov koeficijent, vy,: 0,28

¢) Uvijanje modela na mikro razini — uzduZna orijentacija

Rezultati uvijanja prikazani su u tablici 7.24.

Tablica 7.24. Rezultati optere¢enja uvijanja za sluaj nanokompozita s (5,5) nanocijevi

14 elementa u mikro mrezi — nasumic¢na orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:

Moment uvijanja, M;: 3500 Nmm
Duljina elementa, /: 5 mm
Kut uvijanja slobodnog kraja, ¢: 0,0009512 rad
Torzijski moment inercije, /;: 338,541 mm"

Modul smicanja, G:

54,343 GP4
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d) Savijanje modela na mikro razini — nasumic¢na orijentacija

Rezultati preostalog slucaja, sluc¢aja savijanja mikro modela, slika 7.9d, dani su u

tablici 7.25.

Tablica 7.25. Rezultati optere¢enja savijanja za slu¢aj nanokompozita s (5,5)

nanocijevi i 4 elementa u mikro mrezi — nasumicna orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:

Stranica kvadratnog popr. presjeka, a: 7 mm

Duljina, /: 5 mm
Moment savijanja, M,: 3500 Nmm
Aksijalni moment inercije, /;: 200,08 mm”
Dobiveni progib slobodnog kraja, v,y 0,00197 mm
Dobiveni modul elasti¢nosti, E:

Nakon provedenih slucajeva opterecenja, s usmjerenom i nasumi¢nom orijentacijom,
za mikro model sa Cetiri heksaedarska konacna elementa, moze se potvrditi Cinjenica da
bi se razlika izmedu uzduznog i poprecnog modula elasticnosti kod modela s
nasumi¢nom orijentacijom RVE-a, trebala smanjiti, $to je rezultat povecanja broja
kona¢nih elemenata u mikro mrezi, samim time i povecanja broja integracijskih tocaka.
Nadalje, prepostavke o boljem modeliranju savijanja upotrebom periodickih rubnih

uvjeta i homogenizacije drugog reda, potvrdene su dobivenim rezultatima.

7.4.1.5. Model nanokompozita — nanocijev 10, 10 — jedan element u mikro

mrezi

Tre¢i razmatrani primjer takoder predstavlja nanokompozitni materijal poboljSan
jednostrukom uglji¢nom nanocijevi, ali je u ovom primjeru nanocijev ,,naslonjac* uzorka
sa zakrivljenos¢u (10, 10). Da bi rezultati mogli biti usporedeni s dosadasnjim danim
rezultatima te rezultatima drugih autora, volumni udio nanocijevi u nanokompozitu
poklapa se s dosadasnjim volumnim udjelom (3,7 %), kao i modul elasti¢nosti nanocijevi,

koji za ovakvu nanocijev iznosi 1038 GPa. Mikro model identi¢an je mikro modelu u
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seriji primjera poglavlja 7.4.1.1. odnosno 7.4.1.2., slika 7.6. RVE se u ovom primjeru
razlikuje od dosadasnjeg, stoga su osnovi podaci RVE-a dani u tablici 7.26., dok je sam
RVE prikazan na slici 7.10. Materijalne znafajke nanokompozita modeliranog s
navedenim RVE-om, odredit ¢e se na isti nacin kao i u prethodnim primjerima, pomocu
Cetiri slucaja optereCenja, slika 7.5., ovog puta samo s usmjerenom orijentacijom

nanocijevi tj. RVE-a. Rezultati su dani tabli¢no, za svaki pojedinacni slucaj opterecenja.

Tablica 7.26. Osnovne karakteristike RVE-a s (10, 10) nanocijevi.

Karakteristika: Vrijednost:

D x S x V (nm): 5,45 x 5,95 x 5,95
Ukupan broj elemenata: 3290

Ukupan broj ¢vorova: 1160

Broj CHEXA elemenata: 388

Broj BEAM elemenata: 730

Broj ROD elemenata: 2172

Broj rubnih ¢vorova: 354
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Slika 7.10. RVE model s (10, 10) nanocijevi: gredni elementi nanocijevi oznaceni

bijelom bojom, Stapni elementi van der Waals veza ozna€eni crvenom bojom.

a) Aksijalno optereéenje modela na mikro razini — usmjerena orijentacija

Tablica 7.27. Rezultati aksijalnog opterecenja za slu¢aj nanokompozita s (10, 10)

nanocijevi — usmjerena orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:
Povrsina popr. presjeka, 4: 49 mm
Duljina elementa, /: 5 mm
Duljina stranice, a: 7 mm
Opterecenje: Aksijalno, F=1000 N
Produljenje, 4! 0,000902 nm
Smanjenje duljine stranice, 4a: 0,0005 mm
Duljinska deformacija, ¢: 0,018 %
Poprecna deformacija, &, 0,0071 %
UzduZni modul elasti¢nosti, £ :
Poissonov koeficijent, v.,: 0,39
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b) Poprecno opterecenje modela na mikro razini — usmjerena orijentacija

Tablica 7.28. Rezultati popre¢nog opterecenja za slu¢aj nanokompozita s (10, 10)

nanocijevi — usmjerena orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:
Povrsina popr. presjeka, A4: 35 mm
Duljina elementa, /: 7 mm
Duljina stranice, a: 7 mm
Opterecenje: F=1000 N, y smjer
Produljenje, A1 0,00193 nm
Smanjenje duljine stranice, 4a: 0,00074 mm
Duljinska deformacija, ¢.: 0,0275 %
Poprecna deformacija, ¢,: 0,0105 %
Popreéni modul elasti¢nosti, £ :
Poissonov koeficijent, vy,: 0,38

¢) Uvijanje modela na mikro razini — usmjerena orijentacija

Tablica 7.29. Rezultati optere¢enja uvijanja za slucaj nanokompozita s (10, 10)

nanocijevi — usmjerena orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:

Moment uvijanja, M;: 3500 Nmm
Duljina elementa, /: 5 mm

Kut uvijanja slobodnog kraja, ¢: 0,001159 rad
Torzijski moment inercije, /;: 338,541 mm"
Modul smicanja, G:
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d) Savijanje modela na mikro razini — usmjerena orijentacija

Tablica 7.30. Rezultati opterecenja savijanja za slu¢aj nanokompozita s (10, 10)

nanocijevi — usmjerena orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:

Stranica kvadratnog popr. presjeka, a: 7 mm

Duljina, /: 5 mm
Moment savijanja, M,: 3500 Nmm
Aksijalni moment inercije, /;: 200,08 mm”
Dobiveni progib slobodnog kraja, v, 0,0014 mm
Dobiveni modul elasti¢nosti, E:

7.4.2. Usporedba rezultata

Nakon prikazanih primjera moze se izvrSiti usporedba dobivenih rezultata s
rezultatima drugih autora, konkretno, s rezultatima autora danih u radu [51], [112].
Potrebno je odmah naglasiti razlike u metodama modeliranja i rezultata u navedenim
radovima i metodom 1 rezultatima iz ove disertacije. Autori u radu [51] Kkoriste
jednorazinsko modeliranje implementirano direktno u reprezentativni volumenski
element. Drugim rijeima, ne koriste modeliranje na zasebnim razinama. Nadalje,
nanocijev unutar RVE-a nije modelirana kao prostorna okvirna konstrukcija, ve¢ je
zamijenjena ekvivalentnim grednim kona¢nim elementima, slozenim u liniji. Autori istog
rada u svom istrazivanju interakciju izmedu nanocijevi 1 matrice nanokompozita smatraju
savrSenom. U radu [112], autori takoder koriste jednorazinsko modeliranje
nanokompozita pomo¢u RVE-a. Takoder, nanocijev unutar RVE-a modelirana je pomoc¢u
tankog sloja trodimenzionalnih kvadrati¢nih konacnih elemenata, gdje je interakcija

izmedu takvih nanocijevi i matrice nanokompozita takoder smatrana savrSenom.

Da bi se rezultati iz radova [51] 1 [112] mogli usporedivati s rezultatima iz ove
disertacije, parametri nanokompozita, RVE-a i nanocijevi (volumni udio nanocijevi,
modul elasti¢nosti nanocijevi, modul elasti¢nosti matrice nanokompozita) poklapaju se s
istim parametrima navedenih radova. Radi bolje preglednosti, dobiveni rezultati ove

disertacije i rezultati iz navedenih radova drugih autora dani su u tablici 7.31.
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Nakon provedenih analiza, moze se potvrditi pretpostavka da bi se uzduzni i poprecni
moduli elasti¢nosti kod nanokompozita s nasumicno orijentiranim nanocijevima trebali
poklapati. Razlika izmedu ta dva modula kod primjera sa Cetiri konacna elementa na
mikro razini, puno je manja nego kod primjera s jednim kona¢nim elementom na mikro
razini. Razlog tome je, orijentacija RVE-a u okolici integracijske tocke. Povecanjem
broja tocaka ve¢im brojem elemenata ili promjenom reda integracije, dolazi se do bolje
procjene modula elasti¢nosti. Znatne razlike izmedu modula elasti¢nosti dobivenog preko
aksijalno opterecenja i savijanja, potvrduju ve¢ navedenu ¢injenicu da metoda racunalne
homogenizacije prvog reda te rubni uvjeti odredeni pomakom nisu najbolje rjeSenje za
modeliranje problema savijanja. No, i taj se nedostatak moze ublaziti pove¢anjem broja
elemenata na mikro razini, $to je vidljivo iz usporedbe rezultata za modul elasti¢nosti
dobiven preko opterecenja savijanjem za primjer s jednim elementom u mikro mrezi i za

primjer sa Cetiri kona¢na elementa u mikro mrezi.

U rezultatima je uocljiva odli¢na podudarnost rezultata drugih autora u radovima [51]
1 [112] s rezultatima koje predvida zakon mijeSanja kompozita (4.15), Sto se moze
objasniti ¢injenicom da autori u oba navedena rada vezu izmedu matrice 1 nanocijevi
smatraju savrSenom. Takoder, izraz za zakon mijeSanja kompozita (4.15) precjenjuje
modul elasti¢nosti nanokompozita jer podrazumijeva savr§eno vezanje matrice kompozita
1 poboljsanja. Dakle, savrSena interakcija vodi ka visSim vrijednostima modula
elasticnosti. U stvarnosti je teSko izvesti savrSenu interakciju matrice i poboljSanja,
pogotovo ako je poboljsanje u obliku uglji¢nih nanocijevi, stoga autor disertacije smatra
da je predlozeni nac¢in modeliranja interakcije, odnosno da su rezultati dobiveni u
primjerima ove disertacije blizi stvarnom stanju u nanokompozitnom materijalu. Iz
navedenih rezultata jo$ se moze primijetiti neznatna promjena modula smicanja, ovisno o

orijentaciji nanocijevi, tj. RVE-a.
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Tablica 7.31. Pregled rezultata.

Primjer:
(orijentacija: usmjerena = ,,U*“; nasumi¢na = ,,N)
RVE Tserpes Chen et Zakon
RVE G,3) RVE G,3) (10’. 10) et al. al. mijesanja
1 mikro el. 4 mikro el. 1 nelikro [51] [112] (4.15)
U N U N U U U U
E, [GPa] 1025 1025 1025 1025 1038 1000 1000 1000
E, [GPa] 100 100 100 100 100 100 100 100
Va % 3,7 3,7 3,7 3,7 3,7 3,617 3,617 3,7
g E, [GPa] | 118,048 106,237 114,39 103,3 113,12 132,9 132,55 133,34
% Vaox - 0,405 0,37 0,306 0,275 0,9 - 0,3 -
:% E, [GPa] | 102,04 110,081 101,01 104,6 103,62 105,1 84,92 -
> Vyx - 0,34 0,38 0,26 0,28 0,38 - 0,3799 -
G [GPa] | 45,68 45,93 54,49 54,34 44,6 - - -
Ez i [GPa] | 1474 117,26 116,92 110,96 156,18 - - -
(savijanje)

7.4.3. Model nanokompozita — nanocijev 10, 10 — jedan element u mikro

mreZi — savrSena interakcija

Za dodatnu potvrdu ispravnosti predstavljenog nacina modeliranja nanokompozita,
pripremljen je i Cetvrti primjer nanokompozita, poboljSan ugljicnom nanocijevi uzorka
,haslonjac®, zakrivljenosti (10, 10), ali s volumnim udjelom nanocijevi unutar
nanokompozita od 4,8%. Ovaj primjer se osim volumnim udjelom, od ostalih razlikuje 1
razli¢itom interakcijom izmedu nanocijevi 1 matrice nanokompozita. Promjenom krutosti
Stapnih konac¢nih elemenata koji su u sluzbi modeliranja van der Waals veza, tj.
interakcija, direktno se mijenja ponasanje nanokompozita. Na taj nacin, interakcija tako
varira od savrSenog vezanja (eng. perfect bonding) do stvarnog primjera vezanja matrice
nanokompozita i nanocijevi, kako je modelirano u prijasnjim primjerima ove disertacije.
Na sljede¢em primjeru prikazani su materijalne znacajke nanokompozitnog materijala za

slucaj savrSenog vezanja matrice i nanocijevi.
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a) Aksijalno optere¢enje modela na mikro razini — uzduZzna orijentacija

Tablica 7.32. Rezultati aksijalnog opterecenja za slucaj nanokompozita s (10, 10)

nanocijevi — uzduzna orijentacija.

Rezultat: Vrijednost:
Povrsina popr. presjeka, 4: 49 mm
Duljina elementa, /: 5 mm
Duljina stranice, a: 7 mm
Opterecenje: Aksijalno, F=1000 N
Produljenje, A1 0,000758 nm
Smanjenje duljine stranice, 4a: 0,00041 mm
Duljinska deformacija, ¢.: 0,015 %
Poprecna deformacija, ¢,: 0,0058 %
UzduZni modul elasti¢nosti, £ :
Poissonov koeficijent, v.,: 0,38

b) Poprecno opterecenje modela na mikro razini

Tablica 7.33. Rezultati popre¢nog opterecenja za slu¢aj nanokompozita s (10, 10)

nanocijevi.
Rezultat: Vrijednost:
Povrsina popr. presjeka, 4: 35 mm
Duljina elementa, /: 7 mm
Duljina stranice, a: 7 mm
Opterecenje: F=1000 N, y smjer
Produljenje, AL 0,00165 nm
Smanjenje duljine stranice, da: 0,000622 mm
Duljinska deformacija, ¢.: 0,0235 %
Poprecna deformacija, ¢,: 0,0088 %
Popreéni modul elasti¢nosti, £ : 121,21 GPa
Poissonov koeficijent, vy, 0,37
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¢) Uvijanje modela na mikro razini

Tablica 7.34. Rezultati optere¢enja uvijanja za slucaj nanokompozita s (10, 10)

nanocijevi.

Rezultat: Vrijednost:

Moment uvijanja, M,: 3500 Nmm
Duljina elementa, /: 5 mm
Kut uvijanja slobodnog kraja, ¢: 0,00101 rad
Torzijski moment inercije, /;: 338,541 mm"

Modul smicanja, G:

51,18 GPa|

d) Savijanje modela na mikro razini

Tablica 7.35. Rezultati optereCenja savijanja za slu¢aj nanokompozita s (10, 10)

nanocijevi.

Rezultat: Vrijednost:

Stranica kvadratnog popr. presjeka, a: 7 mm
Duljina, /: 5 mm
Moment savijanja, M: 3500 Nmm
Aksijalni moment inercije, /;: 200,08 mm”
Dobiveni progib slobodnog kraja, v,y 0,0013 mm

Dobiveni modul elasti¢nosti, E:

66,9 G

Dobiveni rezultati mogu se usporediti s rezultatima autora Liu i Chena, koji daju
vrijednosti modula elasticnosti nanokompozita u dva svoja rada, [113] 1 [114]. U radu
[113], autori modeliraju nanokompozit na slican nacin kao i u radu [112], dakle
jednorazinskim RVE-om, s nanocijevi modeliranom kvadrati¢nim kona¢nim elementima,
unutar cilindricnog RVE-a. U radu [114] isti autori predstavljaju modeliranje
nanokompozita putem RVE-a, ali metodom grani¢nih elemenata (eng. boundary element
method). Nanocijev unutar RVE-a takoder je modelirana pomoc¢u tankog sloja
kvadraticnih kona¢nih elemenata. U oba rada, podrazumijeva se savrSena interakcija

izmedu matrice i1 nanocijevi. Usporedba rezultata radova [113] i [114] s gornjim

rezultatima, dana je u tablici 7.36.
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Autor ove disertacije u proucavanju problema modeliranja nanokompozitnih
materijala, nije naiSao na identi¢an primjer nanokompozita, odnosno na primjer
nanokompozita s istim volumnim udjelom nanocijevi i interakcijom koja nije savrSena.
Stoga je za potvrdu ispravnosti nacina modeliranja nanokompozita predstavljenog u ovoj
disertaciji potrebno sagledati sve dobivene rezultate. Tako, rezultati dobiveni za model
nanokompozita s volumnim udjelom nanocijevi od 4,8% 1 savrSenom interakcijom,
neznatno odstupaju od rezultata drugih autora [113, 114] i modulom elasti¢nosti
dobivenim preko zakona mijeSanja kompozita (4.15), ali se zato podudaraju s rezultatima
danima u radovima [51] 1 [112], bez obzira na malu razliku u volumnom udjelu
nanocijevi. Kako je savrSenu interakciju izmedu ugljicnih nanocijevi i matrice
nanokompozitnog materijala u stvarnosti gotovo nemoguce izvesti, autor disertacije
zakljucuje da je predstavljeni nacin modeliranja, odnosno, da su predstavljeni modeli,
dani u poglavljima 7.4.1.1. do 7.4.1.5., blizi stvarnim mehani¢kim karakteristikama

nanokompozitnih materijala.

Tablica 7.36. Usporedba rezultata.

Primjer:

(orijentacija: usmjerena = ,,U*; nasumi¢na = ,,N*)

RVE (10, 10) Chenetal. Chenetal. Zakon mijeSanja
1 mikro el. [113] [114] (4.15)
U U U U
E, [GPa] 1038 1000 1000 1000
E, [GPa] 100 100 100 100
V, % 4,8 4,871 5 4,8
§ E. [GPa] 134,61 143,84 145 143,2
g Vix - 0,38 0,485 - -
= E, [GPa] 121,21 133,36 - -
> Vix - 0,37 0,3 - -
G [GPa] 51,18 - - -
(Savggnje) [GPa] 166,9 ; ; ;
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8. Zakljucak

U ovome radu prikazan je nacin numerickog modeliranja mehanickog ponaSanja
nanokompozitnih struktura koji se temelji na dvorazinskoj metodi racunalne
homogenizacije prvog reda. Predstavljen je i nafin modeliranja interakcija izmedu
matrice nanokompozitnog materijala i uglji¢nih nanocijevi. Predlozene metode potvrdene
su kroz primjere nanokompozitnog materijala s razli¢itim karakteristikama
reprezentativnog volumenskog elementa 1 usporedbom s rezultatima drugih autora. Tako
su predstavljeni primjeri nanokompozita s poboljSanjem u obliku jednostruke uglji¢ne
nanocijevi, zakrivljenosti (5, 5), volumnog udjela od 3,7%. Modeli su na mikro razini
modelirani s jednim i1 sa cCetiri konacna heksaedarska elementa, dok je orijentacija
nanocijevi tj. RVE-a bila uzduzno usmjerena i nasumic¢no orijentirana. Predstavljena su 1
dva primjera nanokompozita, poboljSana uzduzno usmjerenim jednostrukim uglji¢nim
nanocijevima vece zakrivljenosti (10, 10), ali razli¢itih volumnih udjela (3,7% 1 4,8%).
Posljednji primjeri su na mikro razini modelirani s jednim heksaedarskim kona¢nim
elementom. U svim je primjerima, osim u posljednjem s volumnim udjelom nanocijevi
od 4,8%, interakcija modelirana tako da predstavlja realnu situaciju u nanokompozitnom

materijalu, odnosno nije smatrana savrSenom.

ZnaCenje 1 znanstveni doprinos ove disertacije ogleda se kroz Cinjenicu da se
racunalna homogenizacija prvog reda koristila za modeliranje nanokompozita, gdje je

kao poboljSanje koriStena jednostruka ugljicna nanocijev, koja je modelirana kao
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prostorna okvirna konstrukcija, pomoc¢u grednih kona¢nih elemenata. Takoder, novost u
koriStenju metode racunalne homogenizacije prvog reda u modeliranju nanokompozita je
1 modeliranje medudjelovanja izmedu matrice nanokompozita i ugljicnih nanocijevi
pomocu nelinearnih Stapnih konac¢nih elemenata. Na taj nacin se, promjenom krutosti tih
Stapnih konacnih elemenata, moze mijenjati i svojstvo medudjelovanja, tj. interakcije, od

stvarnog stanja do savrSenog vezanja.

Usprkos novinama koje predlozena metoda donosi u modeliranje nanokompozitnih
materijala, ovakvo rjeSenje daleko je od konacnog. Promjene koje bi unaprijedile
predlozenu metodu ve¢ su spomenute, a to su upotreba periodickih rubnih uvjeta kod
rjeSavanja problema reprezentativnhog volumenskog elementa, umjesto koriStenih rubnih
uvjeta odredenth pomakom te promjena reda raCunalne homogenizacije, iz
homogenizacije prvog reda u homogenizaciju drugog reda, kao osnove viSerazinske
metode modeliranja. Na taj naCin bi se mogli rjeSavati problemi s kompleksnijim

slu¢ajevima opterecenja.

S ovim radom ne prestaju istrazivanja na temu modeliranja nanocijevi i
nanokompozita. Buduéi se napori trebaju koncentrirati na poboljSanje razvijenog softvera
za modeliranje nanokompozita i nanomaterijala opcenito, u smislu optimiziranja
pojedinih algoritama, Sto ¢e u konacnici dovesti do smanjenja vremena proracuna
odnosno do moguénosti pripreme modela s ve¢im brojem ¢vorova i elemenata na mikro i

nano razini.
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Popis oznaka i simbola

Oznaka Jedinica Naziv
a, a, - Jedini¢ni vektori
a nm Duljina jedini¢nih vektora
A nm’ Povrsina (poprecnog presjeka)
Ap m’ Povrsina popre¢nog presjeka matrice
A, m’ PovrSina poprecnog presjeka vlakna
B - Matrica veze deformacija — pomak
C Pa Matrica elasti¢nih konstanti materijala
Ciixi Pa Tenzor elasti¢nosti
c! N/m, Konac¢na mikroskopska matrica krutosti, tenzor ¢etvrtog reda
m Nm/rad
éh - Vektor zakrivljenosti nanocijevi
du nm Promjer nanocijevi
d, nm Promjer unutarnje cijevi viSestruke uglji¢ne nanocijevi
d, nm Promjer vanjske cijevi viSestruke uglji¢ne nanocijevi
E Pa Modul elasti¢nosti
Ey, Pa Poprecni modul elasticnosti kompozita
Ep, Pa Uzduzni modul elasti¢nosti kompozita
E, Pa Uzduzni modul elasti¢nosti matrice
Emp Pa Popre¢ni modul elasti¢nosti matrice
E, Pa Modul elasti¢nosti nanocijevi
E,, Pa Popre¢ni modul elasti¢nosti vlakna
E,, Pa Uzduzni modul elasti¢nosti vlakna
E™ Pa Uzduzni modul elasti¢nosti nanokompozita
E Pa Popreéni modul elasti¢nosti nanokompozita
fi N Vektor vanjskih ¢vornih sila
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Fy N Opterecenje kompozita
Fo, N Opterecenje matrice
Fn - Mikroskopski tenzor gradijenta deformiranja
Frono - Nanoskopski tenzor gradijenta deformiranja
F, N Opterecenje vlakna
Fvow nN van der Waals sila
G Pa Modul smicanja
Gy Pa Modul smicanja matrice
G, Pa Modul smicanja vlakna
1 nm"’ Moment inercije
| - Jedini¢ni tenzor
I nm’ Torzijski moment inercije
J nm"’ Torzijska konstanta
J - Determinanta Jacobiane
K NI\IZZI:; d Matrica krutosti konstrukcije
'y NI\IZ;?:; d Matrica krutosti konacnog elementa
Kif“;&fnllz,rjn NI\IZZI:; d Komponente kondenzirane matrice krutosti konstrukcije
k, nN/nm Konstanta produljenja veza
Krve NI;K/H;; d Reducirana matrica krutosti konstrukcije
ko anzlrzn/ra Konstanta savijanja veza
ke anzlrzn/ra Konstanta uvijanja veza
L nm Duljina
My Nm Moment uvijanja
M, Nm Moment savijanja
n - Vektor normale
n, m - Broj koraka uzduz uglji¢nih veza heksagonalne mreze
N..» N Vektor unutrasnjih ¢vornih sila
Noan N Vektor vanjskih ¢vornih sila
Oy nm Opseg nanocijevi
p Pa Vektor ukupnog naprezanja
Pon Pa Prvi Piola — Kirchhoffov tenzor naprezanja
r nm Udaljenost izmedu atoma u medudjelovanju
Siiki Pa Tenzor podatljivosti
t nm Debljina
U J Ukupna potencijalna energija
u nm Pomak medusucelja nanocijev — matrica
U(r) J Lennard — Jones potencijal
u, uj. . 4, Ug,

Up, ULR, UDR

Vektor pomaka
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Potencijalna energija deformiranja grede pod aksijalnim

Uy J o
optere¢enjem
u’ m, rad Vektor ¢vornih pomaka
Uy J Potencijalna energija deformiranja grede zbog savijanja
Un, U, U m, rad Vektor ¢vornih pomaka konstrukcije
U, J Potencijalna energija rastezanja veza
Ur J Potencijalna energija deformiranja grede zbog uvijanja
Uaw J Potencijalna energija van der Waals medudjelovanja
Uy J Potencijalna energija savijanja veza
Ug J Potencijalna energija uvijanja veza
4 nm’ Trenutni volumen RVE-a
Vo nm’ Pocetni volumen RVE-a
Vi m’ Volumen kompozita
Vi % Volumni udio matrice u kompozitu
Vin m’ Volumen matrice
Va % Volumni udio nanocijevi
V., % Volumni udio vlakana u kompozitu
' m° Volumen vlakna
w Nm=J Rad
X, X1..4, XG, m Pocetni vektor polozaja
XD, XLR, XDR
;’D’X)i:: ;‘; m Trenutni vektor polozaja
a °, rad Kut savijanja
Y, Vs - Smicna deformacija
Vs - Smicna deformacija matrice
Vus - Smicna deformacija vlakna
Aa nm Promjena duljine stranice RVE-a
AL nm aksijalno produljenje
Ar nm Promjena duljine veze
oW J Volumni prosjek virtualnog rada mikro razine
ow, J Volumni prosjek virtualnog rada nano razine
ow,, J Virtualni rad unutarnjih sila
OWoan J Virtualni rad vanjskih sila
Ap °, rad Kut uvijanja
A0 °, rad Promjena kuta veze
AD ° rad Promjena kuta uvijanja veze
i’—z - Nagib dijagrama naprezanje — deformacija
&i, Ei, Eijs Eiis - Tenzor deformacija
Ek - Deformacija kompozita
&Ly Nnm Lennard — Jones parametar
Em - Deformacija matrice
& - Poprecna deformacija
&y - Deformacija vlakna
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& - UzduZna deformacija
0 °, rad Kut zakrivljenosti
\ - Poissonov koeficijent
é - Koeficijent prilagodbe krivulje
De = Povrsinska gustoca ugljicne nanocijevi
Py m> Volumna gustoca matrice
0, Oy, Oy, O; Pa Normalno naprezanje
0i, 0j, Oii, Oii, Pa Tenzor naprezanja
Oint Pa Normalno kohezijsko naprezanje
Ok Pa Normalno naprezanje kompozita
oLy nm Lennard — Jones parametar
Om Pa Normalno naprezanje matrice
O maks Pa Cvrsto¢a kohezije
- Pa Cauchyev tenzor naprezanja
oy Pa Normalno naprezanje vlakna
tsr Tays Ty Tazs Pa Smiéno naprezanje
Tyws Toys Tox
® ° rad Kut uvijanja
D, J Ukupna kohezijska energija
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s (10, 10) nanocijevi — usmjerena orijentacija.

. Rezultati poprecnog opterecenja za slucaj nanokompozita

s (10, 10) nanocijevi — usmjerena orijentacija.
Rezultati uvijanja za slu¢aj nanokompozita s (10, 10)
nanocijevi — usmjerena orijentacija.
Rezultati savijanja za slu¢aj nanokompozita s (10, 10)
nanocijevi — usmjerena orijentacija.
Pregled rezultata.
Rezultati aksijalnog opterecenja za slucaj nanokompozita
s (10, 10) nanocijevi — uzduzna orijentacija.
Rezultati poprecnog opterecenja za slucaj nanokompozita
s (10, 10) nanocijevi.
Rezultati uvijanja za slu¢aj nanokompozita s (10, 10)
nanocijevi.
Rezultati savijanja za slu¢aj nanokompozita s (10, 10)
nanocijevi.
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Sazetak: U ovom je radu predstavljeno numericko modeliranje mehani¢kog ponaSanja
nanokompozitnih materijala, zasnovano na racunalnoj homogenizaciji kao viSerazinskoj metodi
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razvijen je 1 poseban program, koji na osnovu zadanih parametara stvara veze izmedu matrice
nanokompozita i nanocijevi ili izmedu dva razli¢ita sloja unutar visestrukih ugljiénih nanocijevi.
Problem modeliranja nanokompozitnih struktura je viSerazinski problem, stoga je dio rada posvecen
viSerazinskim metodama, gdje je veca paznja posvecena racunalnoj homogenizaciji prvog reda. Upravo
je na racunalnoj homogenizaciji prvog reda i upotrebi reprezentativnog volumnog elementa baziran
program za numericko modeliranje nanokompozita. U svrhu verifikacije programa, dana su 4 modela
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Summary: A method for the numerical modelling of mechanical behaviour of nanocomposite
materials, which is based on computational homogenization as a multiscale method, is presented in this
work. As an introduction, a brief history of the nanomaterials and theoretical background about the
carbon nanotubes and numerical modeling of the carbon nanotubes is presented. Also, the theory about
composite materials is given, since it is also the basis of the nanocomposite materials theory. A special
attention is devoted to the nanocomposite matrix and reinforcement interaction. A method of numerical
modeling of those interactions, which are mainly based on the weak van der Waals forces, is presented.
An algorithm is developed for modeling of those interactions, which creates bonds between
nanocomposite matrix and nanotubes or between two different layers of multiwalled carbon nanotubes,
based on input parameters. Since the problem of modeling nanocomposite structures is a multiscale
problem, one part of this work is dedicated to multiscale modeling methods, especially to the first order
computational homogenization. Computational homogenization and representative volume element are
the basis of the presented software for numerical modeling of the nanocomposites. For the purpose of
the software verification, 4 models of the nanocomposite material, with different characteristics, are
presented. Obtained results are compared with the results from the other authors.
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