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MWNTs 在环氧树脂中电场取向扭转数值模拟
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摘要：使用三维电磁有限元分析技术，建立了便于工程实际应用的多壁碳纳米管 (MWNTs) 在树脂中电场取向扭

转分析数值模拟方法。该方法利用连续体等效体理论，建立了 MWNTs 等效实体分析模型，模型考虑了 MWNTs 线

状圆柱及非线状圆弧两种不同材料结构特征，理论计算与模拟结果吻合较好。该方法可为电场取向碳纳米管增强树

脂复合材料工艺制备参数的优化设计提供理论依据。
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Numerical Simulation of Electric Field Orientation Torque of MWNTs in Epoxy Resin 
Xu Jingli， Wang Danyong， Chen Yiwei， Zhang Chunjie， Li Shuhu， Qin Zhenming， Wei Huazhen， Wang Ronghui， Zhou Chong
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Abstract: The numerical simulation method of the orientation torque analysis of multi-walled carbon nanotubes (MWNTs) 
under the electric field in the resin was established to facilitate the practical application of engineering，which used the three-
dimensional electromagnetic finite element analysis techniques. The continuum equivalent theory was utilized in the method to 
establish an equivalent entity analysis model，considering the linear cylindrical and non-linear arc MWNTs. The simulation results 
are in good agreement with the theoretical calculation. This method contributes to provide a theoretical basis of the optimal design of 
process parameters of fabricating the oriented carbon nanotubes reinforced resin composites.
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碳纳米管 (CNTs) 较其它纳米粒子具有更大

的长径比，这种圆柱状的碳层结构使其具有非常高

的力学强度，优异的电学性能，良好的导热能力等。

CNTs 这些优异的综合性能可作为填料与聚合物进

行复合从而提高材料性能。因此，CNTs 在复合材

料 [1]、电子器件 [2]、化学传感器 [3]、生物医学 [4] 等领

域中具有良好的应用前景。然而，填充 CNTs 的聚

合物基复合材料的最终性能强烈依赖 CNTs 的取

向、分散以及界面结合能力等。

近些年的研究表明，虽然 CNTs 在聚合物中难

于分散，但可利用电场 [5–7]、磁场 [8] 以及流体场 [9] 等

手段对 CNTs 进行取向。这些方法可应用于含有定

向 CNTs 的薄膜材料或块状复合材料。研究发现材

料性能表现出明显的各向异性。相较于其它取向

方法，电场取向的优势在于其可实现性强且易于对

CNTs 的定向性进行控制。应用电场取向 CNTs 的

理论和实验已有诸多报道 [10–25]。但目前相关取向

理论研究多针对单壁碳纳米管 (SWNTs)，而多壁碳

纳米管 (MWNTs) 由于是由多层中空的单层石墨卷

曲而成的结构，其在电场作用下受力较 SWNTs 复

杂，对其在电场作用下的理论研究报道相对较少。

笔者使用三维电磁有限元分析技术，建立便于

工程实际应用的两种不同形状 MWNTs 在树脂中电

场取向扭转分析数值模拟方法，为电场取向 CNTs
增强树脂复合材料工艺制备参数的优化设计提供理

论依据。

1　环氧树脂中电场取向 MWNTs 扭矩计算

1．1　圆柱状 MWNTs 扭矩计算

CNTs 在介质中受到外界电场作用所产生的取

向势能 W(θ)[26] 为：

 ( )W
2
1 $i =- P E  (1)

式中：P——诱导偶极矩矢量，C · m ；

  E——电场强度矢量 [24]，V／m ；

  θ——CNTs 与电场之间夹角，rad。
 aa4 ( ) cosEr i= - =6P

I I  (2)

联系人：徐井利，硕士，主要从事塑料及其加工仿真模拟研究

收稿日期：2013-08-01

杨超



 51 徐井利，等：MWNTs 在环氧树脂中电场取向扭转数值模拟

式中： a6I ——CNTs 的轴向体积极化率，C · m2／V ；

   a=I ——CNTs 的径向体积极化率，C · m2／V。
将 (2) 式代入 (1) 式得：

 aa( ) 2 ( ) cosW E 2ri i=- - =6
2I I  (3)

因此 CNTs 在电场作用下的扭矩为：

 ( )
T

d
dW

c
i
i

=  (4)
整理计算得：

 aa2 ( ) 2sinT Ec
2

r i= - =6
I I  (5)

对于 CNTs 而言有：

 a l1 0f f a=6 6
I  (6)

 a l1 0f f a== =
I  (7)

式中：ε0——真空中的介电常数，F／m ；

          ε1——介质的相对介电常数；

 a6——真空介质单位长度轴向极化率，C · m
／V ；

 a=——真空介质单位长度径向极化率，C · m
／V ；

 l——CNTs 长度，m。

因此，将式 (6)，式 (7) 代入式 (5) 有：

 2 ( ) 2sinT l Ec 1 0
2

rf f a a i= - =6  (8)
对于 MWNTs 而言，在外电场作用下，碳原子会

互相极化而产生单位长度的等效极化张量，此时不

考虑 CNTs 的封端。B. Kozinsky 等 [26] 认为该极化

张量遵循第一原理的计算方法，并且认为 MWNTs
的极化率与其自身性质有关。因此，F. Picaud 等 [27]

通过将 MWNTs 每层碳管单位长度轴向极化率相加

得到真空下的轴向 MWNTs 的极化率，其公式为：

 R dc2
TR

R

T
I

T
0

ra =6 /  (9)
 2 ( )R dbT

O 2ra ==  (10)
式中：RT——MWNTs 的半径，m ；

          RTO——MWNTs 的外半径，m ；

  RTI ——MWNTs 的内半径，m ；

上式中，d=0.34 nm，c=0.5787，b=0.187／nm。

图 1 为 MWNTs 截面示意图。

d tR
R T
O

R T
I

图 1　MWNTs 截面示意图

根据图 1 可以整理计算如下：

 2 dnc R R
2

T
O

T
I

ra = +
6  (11)

式中：n——MWNTs 层数。

将式 (10) 和式 (11) 代入式 (8)，即得：

4 ( ) 2sinT ld nc R R R b E
2c o

T
O

T
I

T
O2 2

Ir f f i= + -
2b l          (12)

1．2　圆弧状 MWNTs 扭矩计算

当 MWNTs 为圆柱状模型可直接利用式 (12)
计算 MWNTs 在电场作用下受到的扭矩大小，当

MWNTs 为圆弧状模型时，需要对公式 (12) 进行修

正，如图 2 所示。当 MWNTs 为圆弧状时，MWNTs
的每一点位置与电场夹角不同，因此在 MWNTs
的每一点所受的扭矩大小也不尽相同，故对于

MWNTs 在电场中的扭矩值需要利用积分进行计

算。

l

E

U O

θ
θ

R

B

(a)

l
EU

O

θ

θ

R
B

A

(b)

a—O 点左半段扭矩； b—O 点右半段扭矩

图 2　圆弧状 MWNTs 扭矩计算示意图

如 图 2a 所 示，弧 长 为 l，圆 弧 半 径 为 R 的

MWNTs 在介质中受到电场的作用，圆弧中点 O 处

的法线与电场方向夹角为 U，在圆弧左半段任意一

点 A 处，与圆弧中点 O 的法线夹角为 θ 和 θ+dθ，取
一小段弧长为 Rdθ，计算其扭矩为：

 ( )

( )sin

d d

d

T R nc R R R b

E U

4
2

2

cl I o
T
O

T
I

T
O2 2

$r f f

i i

=- + -

+
2

b l  
                                                                                  (13)

根据式 (13) 可计算出 O 点左半段 MWNTs 的

扭矩为：

 ( )

( )sin

dT R nc R R R b

E U d

4
2

2

/

cl I o
T
O

T
I

T
O

B

2

0

2

2

2

$r f f

i i

=- + -

+

b l#    
                                                                                 (14)

整理得：

 ( )

( )sin cos cos sin

dT R nc R R R b

E U U d

4
2

2 2 2 2

/

cl I
T
O

T
I

T
O

B

2
0

0

2

2

2

$r f f

i i i

=- + -

+

b l#   
                                                                                 (15)
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同理计算图 2b 中 O 点右半段 MWNTs 的扭矩

为：

 ( )

( )sin

dT R nc R R R b

E U d

4
2

2

/

cr I
T
O

T
I

T
O

B

2
0

0

2

2
$r f f

i i

=- + -

-
2

b l#     
                                                                                 (16)

整理有：

 ( )

( )sin cos cos sin

dT R nc R R R b

E U U d

4
2

2 2 2 2

/

cr I
T
O

T
I

T
O

B

2
0

0

2

2

2

$r f f

i i i

=- + -

-

b l#       
                                                                                 (17)

因此有：

Tc=Tcl+Tcr

      = ( )

sin cos

dR nc R R R b

E U d

8
2

2 2

/

I o
T
O

T
I

T
O

B

2

0

2

2

2

$r f f

i i

- + -b l#  (18)

即有：

( )

sin sin

dT R nc R R R b

E U B

4
2

2

c I o
T
O

T
I

T
O2 2

2

$r f f=- + -b l    (19)

式中：B——圆弧所在圆心角。

2　环氧树脂中电场取向 MWNTs 扭矩有限元模拟

2．1　MWNTs 等效体积计算

对于 MWNTs 在介质中的力学性能分析，将其

按照连续介质等效体进行计算，计算时考虑了层间

的范德华作用力。而 MWNTs 在电场作用下在介质

中每层碳原子都会互相极化，极化过程中层间的范

德华作用力对极化的作用可以忽略。因此计算过程

中需要考虑每层碳原子的极化，故 MWNTs 每层等

效为连续介质，其等效示意图如图 3 所示。

(a)                                                          (b)

a—空心层状模型；b—实体模型

图 3　MWNTs 电场作用下体积等效示意图

如图 3a 所示，MWNTs 为空心层状模型。其相

同体积下的等效连续实体模型见图 3b，根据上述参

数可计算出图 3b 相同体积、相同长度下的等效半径

Reff，计算如下：

 ( ) ( )V l R R tCNTs T T

R

R
2 2

T
I

T
O

r= - -6 @/  (20)

整理计算得：

 ( )V nt R R lntlCNTs T
O

T
I 2r r= + -  (21)

等体积等长度时则有：

 ( )CNTsV R leff
2r=  (22)

式中：VCNTs 为单根 MWNTs 体积，m3 ；Reff 为等效半

径，m。

将式 (22) 代入式 (21) 即可计算出 Reff，即：

 ( )R nt R R nteff T
O

T
I 2

= + -  (23)
2．2　有限元模拟

由于 MWNTs 工程应用中多呈曲线状，并非

理想圆柱状。因此，基于圆柱状假设的理论并不

能准确预测曲线状 CNTs 所受电场产生扭矩程度。

使用有限元分析技术，可分析电场作用下曲线状

MWNTs 受力。

建立的 MWNTs 模型参数如下：RTO=25 nm，

RTI =5 nm，l=1×10–5 m，B=π／6，E=5.976 6×105 
(V／m)，模拟过程中环氧树脂和 MWNTs 的相对

介电常数 ε 分别为 5 和 70。利用式 (23) 计算得出

Reff=12.96 nm。模拟中考虑了 MWNTs 的圆柱状和

圆弧状两种几何结构。图 4 和图 5 分别为 MWNTs
圆柱状和圆弧状的几何模型与有限元模型图。

图 4　圆柱状 MWNTs 模型与分网

图 5　圆弧状 MWNTs 模型与分网

图 6 为 MWNTs 等效体后的实心圆柱状模型在

电场作用下的电场分布情况。

在图 6 中，X 轴方向为施加电场方向，从图

中可以看出，随着 MWNTs 与电场强度方向夹角

的增大，介质中的电场分布有所变化，这主要是由

于 MWNTs 相对介电常数高 ( 约为 70) 而产生的

极化电场所导致。从图 6 中可以发现，MWNTs 两

端部位介质中的电场达到最大，这是由于 MWNTs
端部效应引起的。虽然 MWNTs 会对介质中的电

场强度产生影响，但总体来说影响不大。因此对

于 MWNTs 在介质中的电场分布可近似考虑为匀

强电场。当 MWNTs 与电场方向夹角为 90° 时，

杨超
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MWNTs 的极化电场对介质中的电场影响最小。

(a)                                                          (b)

(c)                                                          (d)

(e)                                                         (f)

(g)

a—0° ；b—15° ；c—30° ；d—45° ；e—60° ；f—75° ；g—90°

图 6　圆柱状 MWNTs 在介质中的电场分布

表 1 是在电场作用下利用式 (12) 和有限元仿

真分析方法预测的圆柱状 MWNTs 在电场作用下扭

矩值。可以发现，利用仿真分析方法预测的扭矩与

计算结果较接近，误差在 10% 以内。
表 1　圆柱状 MWNTs 在电场作用下的扭矩值

θ／(°) Tc 有限元模拟值／N · m Tc 理论计算值／N · m 误差／%
0 0.250 35×10–19 0.274 87×10–19 8.92
15 0.268 05×10–18 0.262 48×10–18 2.12
30 0.474 84×10–18 0.510 14×10–18 6.91
45 0.510 14×10–18 0.524 94×10–18 2.81
60 0.470 20×10-18 0.510 14×10–18 7.83
75 0.248 05×10–18 0.262 48×10–18 5.50
90 0.262 08×10–19 0.274 87×10–18 4.65

图 7 为圆弧状 MWNTs 在介质中的电场分布云

图，图中 X 轴方向为施加电场方向。从图 7 可以看

到，圆弧状 MWNTs 与圆柱状 MWNTs 的电场分布

基本相同。圆弧状 MWNTs 对介质电场分布的影响

(a)                                                      (b)

(c)                                                      (d)

(e)                                                       (f)

(g)

a—0° ；b—15° ；c—30° ；d—45° ；e—60° ；f—75° ；g—90°

图 7　圆弧状 MWNTs 在介质中的电场分布

大于线状圆柱形 MWNTs。虽然 MWNTs 会对介质

中的电场强度产生影响，但总体来说影响不大。由

上述分析可知，当 MWNTs 质量分数很小时，在介

质中的电场分布可近似考虑为匀强电场。另外比

较图 6 和图 7 还发现，当 MWNTs 与电场方向夹角

为 90° 时，MWNTs 对介质中的电场分布影响最小。

而且发现此时圆弧状 MWNTs 对介质电场分布影

响大于圆柱状 MWNTs。其原因是当 MWNTs 与电

场方向夹角为 90° 时，MWNTs 主要是产生径向极

化，轴向体积极化率最小，而前述理论表明，电场作

用下的 MWNTs 体积极化率由轴向体积极化率和径

向体积极化率组成，又因为 MWNTs 长径比大，因此

在 MWNTs 与电场方向夹角为 90° 时 MWNTs 总体

积极化率最小。因此极化电场对介质电场分布影响

最小。圆弧状 MWNTs 由于其弯曲性会使 MWNTs
在径向上的极化作用产生累加。因此，圆弧状

杨超
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MWNTs 对介质电场分布影响大于圆柱形 MWNTs。
表 2 是在电场作用下利用式 (19) 和有限元仿

真分析方法预测的圆弧状 MWNTs 在电场作用下的

扭矩值。从表 2 可以发现，利用有限元仿真分析方

法预测的圆弧状 MWNTs 在电场作用下在介质中的

扭矩与理论计算结果较接近，误差都在 10% 以内。
表 2　圆弧状 MWNTs 在电场作用下的扭矩计算

θ／(°) Tc 有限元模拟结果／N ·m Tc 理论计算结果／N · m 误差／%
0 0.14 172×1–19 0.13 131×10–19 7.92
15 0.24 267×10–18 0.25 079×10–18 3.24
30 0.42 280×10–18 0.43 438×10–18 2.67
45 0.50 604×10–18 0.50 158×10–18 0.89
60 0.43 920×10–18 0.43 438×10–18 1.11
75 0.26 271×10–18 0.25 079×10–18 4.75
90 0.13 679×10–19 0.13 130×10–19 4.18

3　结论

(1) 使用三维电磁有限元分析技术，建立了便于

工程实际应用的 MWNTs 在树脂中电场取向扭转分

析数值模拟方法。

(2) 模拟发现电场作用下不同形状的 MWNTs
对树脂中的电场分布影响不同，圆弧状 MWNTs 影

响大于圆柱状 MWNTs。
(3) 对电场作用下不同形状的 MWNTs 扭矩进

行了理论计算与模拟，结果表明二者吻合较好。利

用等效连续体理论建立的等效实体模型可很好地用

于 MWNTs 在静电场中的模拟分析。
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2013 年 9 月份塑料市场点评
美联储没有削减 QE 规模所带来的影响正在消散。从

数据方面看，欧元区 9 月综合采购经理人指数初值创逾两年

新高，但制造业 PMI 不及预期。美国 Markit 的制造业采购

经理人指数在 9 月初值跌至 52.8 点，是连续第二个月下跌。

欧美两个经济体的制造业数据偏弱，也给了商品以压力。而

美联储内部对削减 QE 的分歧，加大了市场的不确定性。9

月份以来，叙利亚地缘政治，美联储议息决议，德国大选等一

系列风险事件相继落地，短期内市场或维持震荡调整格局。

表 1　2013 年 9 月份塑料市场涨跌榜

产品
月初价格／

( 元 · t–1)
月末价格／

( 元 · t–1) 涨跌幅／%

通用
塑料

薄膜级 PE-LD 12 300 12 400 0.81%
拉丝级 PP 11 400 11 600 1.75%
注塑级 PP 11 330 11 500 1.06%

注塑级 PE-HD 11 400 11 600 1.75%
拉丝级 PE-HD 11 700 11 700 0
薄膜级 PE-LLD 11 650 11 400 -1.29%
电石法 5 型 PVC 6 720 6 625 -1.1%

ABS 14 400 14 400 0
PS 13 600 13 800 1.47%

工程
塑料

PA66 22 650 22 700 0.22%
PMMA CM205 16 600 16 700 0.6%

PA6 19 500 19 800 1.54%
PC1100 17 700 17 700 0

POM M90 10 000 10 000 0
PET 10 150 9 900 -2.46%

1 PVC
9 月国内 PVC 市场延续平淡，交投疲软，PVC 价格持

续走软。截止 9 月 24 日，电石法 PVC 均价至 6 618 元／t，

环比下跌 1.54%。乙烯法 PVC 均价 7 039 元／t，环比下跌

0.56%。电石料与乙烯料价差扩大至 421 元／t。本月价格

持续下跌，一方面是由于延续上月的下滑通道，中下游买涨

不买跌；另一方面，市场供需压力依然较大，下游制品开工欠

佳，采购积极性不高，PVC 厂家开工稳定，供应量充裕。另

外原料电石持续走软，宏观环境缺乏支撑，参与者心态不佳。

2 聚烯烃

9 月份聚烯烃市场整体呈现先涨后跌行情。月初受聚

烯烃生产企业继续上调出厂价带动，市场走出惯性小涨行

情。中旬聚烯烃市场陷入货源压力不大、出厂成本高企与下

游工厂成品库存高企、买盘动力不足的僵持博弈整理行情。

下旬，生产企业降价引发市场看空情绪加重，市场进入阴跌

整理行情。其中拉丝级 PP 和注塑级 PE-HD 月初涨幅明

显高于月末跌幅，月初较月末涨幅为 1.75% ；而薄膜级 PE-

LLD 在月末下跌幅度明显高于月初上涨幅度，月末较月初下

跌 1.29%。

3 PET

9 月份我国聚酯瓶片市场一反常态，较往年走势分歧明

显。以往来看，9 月份以后纤维级切片需求旺季来临，往往会

带动整个聚酯行情上移。但今年受到国内外经济形势不佳、

纺织品内外销疲软拖累，传统需求旺季并未如期而至。而聚

酯瓶片自身基本面来看，9 月份以后，伴随各地天气逐渐转

凉，瓶片在饮料方面需求开始出现减量，而油瓶需求旺季下，

终端对于油瓶料需求提升并不明显，市场供需疲软下，整个

9 月份聚酯瓶片市场基本处于震荡走低阶段。截至月底，华

东水瓶料出厂参考 9 900 元／t 自提，较月初下滑 250 元／t，

跌幅 2.46%，同比下跌 5.71%。十月份以后，瓶片需求继续转

淡，纤维级方面需求也难有提升，市场或持续下行通道运行。

                    ( 卓创资讯 )

2020 年欧洲地区塑料回收率或达 62%
根据布鲁塞林 Plastics Recyclers Europe 的研究报告，至

2020 年，欧洲地区的塑料回收水平将达 62%，欧盟的环境、

经济和资源效率将得益于塑料的高回收率。

“生物智能服务公司 (BioIntelligenceService) 被委任进

行相关调查，旨在找出最合适的方案进一步提高塑料回收

率，促进塑料的可持续性发展。”Plastics Recyclers Europe 总

裁 Ton Emans 说道。Plastics Recyclers Europe 代表着欧洲地

区的塑料回收商。

Ton Emans 指出，优化塑料回收可以节约稀有资源，创

造就业机会，减少环境污染。

他补充道，目前的塑料回收情况让人无法接受，近 76%

的塑料材料不在回收之列。从长远角度来看，经济增长、人

口变化、原材料的不足不会允许欧洲这样浪费资源。

他说道，“这份调查报告建议，为了实现目标，需要采取

一些重要措施。”　　 　　　　　　　　  (中国化工信息网 )
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