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Рассмотрено поведение углеродной наночастицы при нагревании в среде аргона 
при давлении 105Па в температурном диапазоне от 473 К до 3973 К. Установлены основные 
физико-химические процессы, протекающие при нагреве С94. 
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The behavior of carbon nanoparticles when heated in argon at pressure 105 PA 

in the temperature range from 473 K To 3973 K was considered. the basic physico-chemical 
processes occurring during the heating C94 was established. 
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Углеродные нанотрубки (УНТ) обладают рядом уникальных свойств, таких как: 

электропроводность (причем в зависимости от структуры УНТ могут быть проводниками 
или изоляторами), большая прочность в сочетании с высокими значениями упругой 
деформации, диамагнитные свойства [1]. Наличие данных свойств определяется высокой 
прочностью углерод-углеродных связей, колоссальной прочностью упаковки атомов, 
отсутствием (или незначительно малой плотностью) дефектов структуры. При внедрении 
твердого заполнителя возможно образование наностержня в полости нанотрубки, что 
расширяет спектр ее практического применения [2]. 

Композитные материалы на основе УНТ в сто раз прочнее стали и при этом вдвое 
легче алюминия. Тяжелая металлургия, авиация, космическая техника, медицина, 
наноэлектроника – это далеко не полный список возможных областей применения УНТ. 
Создание углеродной нанонити достаточной длины позволило бы реализовать идеи 
космического лифта, искусственных мышц и т.д. 



Однако углеродные наноматериалы, и УНТ в частности, еще недостаточно хорошо 
изучены с точки зрения пожарной опасности. Нельзя предсказать поведение углеродных 
наноматериалов при нагревании в различных средах. 

В настоящей работе изучалось поведение наноуглерода С94 при нагревании 
в атмосфере инертного газа (аргона) при давлении 105 Па. Исследования проводились 
методом термодинамического моделирования. 

Термодинамическое моделирование заключается в термодинамическом анализе 
равновесного состояния системы в целом (полный термодинамический анализ) [3, 4]. 
Расчетные методы развиты на основе вариационных принципов термодинамики. 

Одной из наиболее развитых и эффективных программ, реализующих такие 
термодинамические расчеты, является программный комплекс TERRA, представляющий 
собой этап дальнейшего развития пакета программ ASTRA [5]. 

Расчеты состава фаз и характеристик равновесия проводятся с использованием 
справочной базы данных по свойствам индивидуальных веществ [6, 7]. 

Зависимость состава газовой фазы от температуры в системе С94-Ar представлена 
на рис. 1. 

В температурном диапазоне от 2 473 К до 4 273 К наблюдается появление в системе 
более значимых компонентов – С3 (достигает максимальную концентрацию при температуре 
4 073 К, а далее концентрация уменьшается), концентрация которого превышает 10-1 мол. дол., 
С, С2, концентрация которых превышает 10-2 мол. дол., С5 и С4, концентрация которых 
превышает 10-3 мол. дол. при достижении температуры 3 973 К (при дальнейшем нагревании 
концентрация уменьшается). В температурном диапазоне от 3 673 К до 4 273 К в газовую 
фазу переходят менее значимые компоненты – С+, е-, С2-, концентрация которых превышает 
10-6 мол. дол. и С2+, концентрация которого достигает 10-7 мол. дол. 

Зависимость состава конденсированной фазы от температуры в системе С94-Ar 
представлена на рис. 2. 

В температурном диапазоне от 473 К до 3 573 К преобладают следующие 
компоненты: С2 и С, концентрация которых превышает 10-1 мол., дол., С3, С5 и С4, 
концентрация которых превышает 10-2 мол. дол. 

В температурном диапазоне от 3 373 К до 3 973 К резко возрастает концентрация 
следующих компонентов: С94, концентрация которого в данном температурном диапазоне 
превышает 10-1 мол. дол., С84 и С90, концентрация которых превышает 10-2 мол. дол., С76, 
С70, концентрация которых превышает 10-3 мол. дол., С60, С56, С50, концентрация которых 
превышает 10-4 мол. дол., С44, С32 и С28 с концентрацией более 10-5 мол. дол. 

Проанализировав полученные данные, можно сделать вывод, что изменение 
температуры приводит к увеличению числа аллотропных элементов в системе. 

Балансовый график углерода в системе С94-Ar представлен на рис. 3. 
При давлении 105 Па углерод в системе распределяется следующим образом: 

в температурном интервале от 473 К до 773 К наблюдается резкое уменьшение процентной 
доли элемента С(с) и переход его в С(s1), содержание которого достигает 99 мол. %. При 
температуре от 773 К до 3473 К наблюдается уменьшение содержания С(s1) до 50 мол. %. 
При этом в системе появляются такие элементы, как С2(s1), содержание которого достигает 
28 мол. %, С3(s1) с концентрацией 9 мол. %, С4(s1) и С5(s1), концентрация которых 
не превышает 3 мол. %. 

При дальнейшем повышении температуры от 3473 К до 3673 К в системе наблюдается 
уменьшение содержания всех вышеуказанных элементов и вместе с тем появление следующих 
элементов: С94(s1), концентрация которого достигает 53 мол. %, С84(s1) с концентрацией 
7 мол. %, С90(s1) с концентрацией 6 мол. %, С76(s1) с концентрацией 1 мол. %. 

 



 
 

Рис. 1. Зависимость состава газовой фазы от температуры в системе при давлении 105 Па 
 

 
 

Рис. 2. Зависимость состава конденсированной фазы от температуры в системе 
при давлении 105 Па 



 
 

Рис. 3. Баланс углерода в системе С94-Ar 
 

При температуре от 3 673 К до 3 973 К содержание элементов С94(s1), С84(s1), С90(s1), 
С76(s1) уменьшается, что способствует появлению и переходу в газовую фазу таких 
элементов, как С2 с концентрацией 9 мол. %, С5 с концентрацией 6 мол. %, С с концентрацией 
4 мол. %, С4, С3, С+, С-, С2+ и С2- с концентрацией 1 мол. % и менее. 
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