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Аннотация. Керамические композиты, способные эффективно функционировать в условиях экстремальных нагрузок, 
должны обеспечивать их безопасную эксплуатацию. Определение оптических характеристик материалов методом нераз-

рушающего контроля позволяет оценить их пористую структуру без механического разрушения. Построены структурные 
модели для представительного объема пористого керамического материала на основе гидроксиапатита с добавками 0,1 и 

0,5 мас.% углеродных нанотрубок. С помощью метода конечных элементов смоделировано прохождение терагерцового 
излучения в частотном диапазоне от 0,2 до 1,1 ТГц, и проведена оценка влияния нанотрубок на структуру и оптические 

свойства модельных образцов. 
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Abstract. The use of materials with improved physical and mechanical properties for biomedical applications that can function 

effectively under extreme loads, such as radiation and chemical exposure, will significantly reduce injuries and prolong the quality 
of life of employees. At the same time, the development of such materials is labor-intensive and requires a large amount of funda-

mental research, long-term acquisition and processing of large amounts of experimental data. The solution to this problem may be 
to conduct a computer experiment using the finite element method to simulate the structure of materials and solve physics problems. 

In this paper, structural models were constructed for representative volumes of porous ceramic material based on hydroxyapatite 
with 0.1 and 0.5 wt. % carbon nanotubes additives. The effect of carbon nanotubes on the structure and optical properties of model 

samples was estimated by finite element simulations of terahertz radiation transmission in the frequency range from 0.2 to 1.1 THz. 
The optical properties such as the refractive index and absorption coefficient were calculated for the resulting models using the 

obtained data on the intensity, transmission speed and time delay of the THz pulse. The addition of nanotubes to the hydroxyapatite 
ceramic matrix leads to a decrease in the pore space in the samples, due to which the time delay of the THz pulse transmission 

through the models and the refractive index increase, while the absorption coefficient decreases. The simulation results showed 
quantitative similarity with the literature data on the refractive index and absorption coefficient of dental enamel and human cortical 

bone, and qualitative agreement with the experimental data on hydroxyapatite-carbon nanotubes ceramic composite. 
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Введение 

 

В современных условиях возрастает необходи-

мость разработки новых материалов, способных про-

тивостоять техногенным и биологическим угрозам. 

Одним из важных аспектов обеспечения безопасно-

сти является использование биомедицинских матери-

алов с улучшенными физико-механическими свой-

ствами, способных эффективно функционировать в 

условиях экстремальных нагрузок. Оптимизация 

структуры таких материалов для устойчивости к 

внешним воздействиям играет ключевую роль в обес-

печении безопасности жизнедеятельности человека. 

Восстановление поврежденных костных тканей осу-

ществляется за счет реконструкции и замещения де-

фектов при помощи имплантатов, в том числе кера-

мических. Материалы для имплантатов должны удо-

влетворять таким требованиям, как биосовмести-

мость с человеческими костными тканями, а также 

обладать близкими с ними физико-механическими 

свойствами [1–3]. Наиболее предпочтительным мате-

риалом для разработки керамического имплантата яв-

ляется гидроксиапатит (ГА), который относится к 

биоматериалам из ортофосфатов кальция, обладает 

высокой биосовместимостью и является основной 

минеральной составляющей костной ткани человека 

[4–6]. В то же время механические свойства ГА кера-

мики, такие как твёрдость, прочность, вязкость разру-

шения, значительно ниже, чем у костной ткани [7–9], 

что ограничивает их использование в местах имплан-

тации с высокими механическими нагрузками. 

Одним из важных параметров керамических мате-

риалов на основе ГА является пористость [10], кото-

рая напрямую оказывает влияние на структуру [11] и 

физико-механические свойства [3, 12–14]. Структуру 

таких материалов можно изменять варьированием 

добавок углеродных нанотрубок (УНТ), которые при 

внедрении в матрицу ГА приводят к снижению пори-

стости и получению необходимых физико-механиче-

ских свойств [15]. Добавки УНТ заполняют поровое 

пространство матрицы ГА [1, 15], увеличивая плот-

ность композита, а также укрепляют границы зерен 

керамики [16–18]. В работе [19] показано, что введе-

ние в матрицу ГА 1 мас.% добавок многостенных уг-

леродных нанотрубок (МУНТ) приводит к уменьше-

нию пористости от 2 до 1,5%, а в [20] проиллюстри-

ровано, что при добавлении 4 мас.% МУНТ наблюда-

ется снижение пористости от 10±1,5 до 5±2,5%. 

Одним из способов качественного анализа пори-

стой структуры материалов является терагерцовая 

(ТГц) спектроскопия во временной области [21–23]. 

Данный метод позволяет исследовать внутреннюю 

структуру материалов без механических разрушений 

с помощью определения их оптических свойств в те-

рагерцовом диапазоне частот [24]. Оптические 

свойства керамических материалов, в частности по-

казатель преломления и коэффициент поглощения, 

зависят от эффектов, связанных с пространственным 

распределением локальных электрических полей, и 

обусловлены рассеянием ТГц излучения как отдель-

ными структурными элементами, так и их группами 

[25]. Таким образом, определение оптических 

свойств позволяет получить важную информацию о 

внутренней структуре материалов, что необходимо 

учитывать при анализе их пористости.  

Экспериментальные исследования оптических па-

раметров требуют получения множества образцов с 

различным содержанием добавок УНТ, а также необ-

ходимости обработки большого количества экспери-

ментальных данных. Для дополнения эксперимен-

тальных данных предлагается с помощью метода ко-

нечных элементов проведение компьютерного экспе-

римента по созданию структурных моделей керами-

ческих материалов ГА и композитов ГА–УНТ, а 

также пропускания ТГц-излучения через них.  

Целью настоящего исследования является проведе-

ние компьютерного эксперимента по пропусканию ТГц-

излучения через модели керамических композитов на ос-

нове ГА с добавками УНТ 0,1 и 0,5 мас.%. Предполага-

ется определение таких оптических свойств, как показа-

тель преломления и коэффициент поглощения, а также 

связанных с ними параметров, таких как временная за-

держка ТГц-импульса и интенсивность излучения.  

 

Моделирование пористых структур  

композитной керамики ГА–МУНТ 

 

Моделирование пористых структур композитного 

материала на основе гидроксиапатита (ГА) с добав-

ками углеродных нанотрубок (УНТ) выполнялось в 

среде COMSOL Multiphysics [26] на основе метода 

конечных элементов (МКЭ). Данный метод может 

применяться в области инженерно-математического 

моделирования в задачах структурного анализа, теп-

лопередачи, потока жидкости, массопереноса и элек-

тромагнитного потенциала [27] для моделирования 
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электрической проводимости двумерных и трехмер-

ных сред [28], а также для моделирования наночастиц 

типа ядро–оболочка для анализа их магнитоэлектри-

ческого поведения [29]. 

Для автоматического построения структурных мо-

делей разработана программа, которая учитывает та-

кие параметры, как размеры образца, количество пор, 

максимальные и минимальные радиусы пор, мини-

мальное и максимальное количество УНТ, содержа-

щихся в порах. За основу модели взят представитель-

ный объем материала в виде сплошного цилиндра с 

радиусом 20 мкм и высотой 40 мкм [30]. 

Первым шагом создания моделей материалов с по-

ристой структурой, содержащих нанотрубки, явля-

ется задание начальной конфигурации моделей с 

определенными параметрами. Для формирования по-

ристой структуры ГА создаются сферы радиусами от 

0,1 мкм до 1 мкм, которые произвольно располага-

ются внутри основного цилиндра и вырезаются из 

него с использованием инструмента «Difference» 

(рис. 1, a). Далее в каждой поре моделируются УНТ в 

виде цилиндров длиной 5 мкм с различными углами 

наклона, образующие агломераты нанотрубок 

(рис. 1, b). 
 

  

а b 

 

Рис. 1. Модели цилиндрического пористого образца ГА (а) и агломерата УНТ (b) 

 

Fig. 1. Models of the cylindrical porous hydroxyapatite sample (a) and carbon nanotube agglomerate (b) 

 

   
а b c 

 

Рис. 2. Модели пропускания терагерцового излучения: ГА без добавок (а), ГА+0,1 мас.% УНТ (b), ГА+0,5 мас.% УНТ (c) 

 

Fig. 2. Models of  terahertz radiation transmission: hydroxyapatite without additives (a), hydroxyapatite with addition 0.1 mass. % 

of carbon nanotubes (b), hydroxyapatite with addition 0.5 mass. % of carbon nanotubes (c) 

 

Затем каждая нанотрубка покрывается наружным 

слоем ГА с радиусом 45 нм и высотой, соответствую-

щей длине УНТ. Дополнительные цилиндры того же 

размера, что и основной, используются для обрезки 

УНТ на поверхности модели с помощью инструмента 

«Intersection». Ключевым параметром разрабатывае-

мых моделей является диаметр УНТ, равный 18 нм, 

соответствующий среднему диаметру МУНТ, опре-

деленному экспериментально в работах [17, 30, 31]. 

С помощью модуля Release from Grid генерируется 

сетка точек на плоскости, образующая окружность 

диаметром, равным 1/2 диаметра цилиндрической 

модели образца. Прохождение лучей через образец 

моделировалось плоской волной, колеблющейся в 
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диапазоне частот от 0,2 до 1,1 ТГц. Начальная интен-

сивность излучения составляла 1000 Вт/м2. В данной 

работе проведение компьютерного эксперимента 

направлено на пропускание излучения в широком 

диапазоне частот от 0,2 до 1,1 ТГц в соответствии с 

экспериментальным исследованием керамики  

ГА-МУНТ [30], что является развитием исследования 

[32], в котором вычисление преломления и поглоще-

ния выполнялось при фиксированной частоте излуче-

ния в 1 ТГц. 

 

Моделирование процесса пропускания ТГц  

излучения через пористые структуры 

 

На рис. 2 показаны модели прохождения терагер-

цового излучения через пористую структуру матери-

алов на основе ГА трех типов: ГА без добавок УНТ 

(а), ГА+0,1 мас.% УНТ (b) и ГА+ 0,5 мас.% УНТ (c). 

Для каждой модели выполнялись расчеты интен-

сивностей излучения и временной задержки прохож-

дения ТГц-лучей через пористые структуры с помо-

щью модуля The Ray Optics Module [33], что пред-

ставлено на рис. 3, 4. 

Анализ данных на рис. 3 показывает, что добавление 

0,5 мас.% УНТ приводит к увеличению временной за-

держки от 0,055479 до 0,055571 пс. Оценка полученных 

значений для построенных моделей качественно согласу-

ется с экспериментальными данными [30], согласно кото-

рым наблюдается тенденция роста временной задержки 

импульса с увеличением МУНТ до 0,5 мас.% в матрицу 

ГА. На рис. 4 показано, что интенсивность ТГц-излучения 

зависит как от частоты излучения, так и от пористости ма-

териала, которая снижается с увеличением содержания 

УНТ. Полученные значения временной задержки и ин-

тенсивностей были использованы для расчета коэффици-

ентов поглощения по закону Бугера–Ламберта–Бера и по-

казателей преломления по закону Снеллиуса [34]. 

Зависимости показателей преломления и коэффи-

циентов поглощения от частоты излучения для полу-

ченных моделей представлены на рис. 5: увеличение 

содержания УНТ в ГА-матрице приводит к увеличе-

нию показателя преломления (рис. 5, а) и уменьше-

нию коэффициента поглощения (рис. 5, b), что каче-

ственно согласуется с оптическими свойствами кера-

мики ГА–МУНТ, экспериментально определенными 

в диапазоне частот от 0,2 до 1,1 ТГц [30]. 

 

 
 

Рис. 3. Модельная зависимость временной задержки от концентрации УНТ и пористости 
 

Fig. 3. The model dependence on time delay on the carbon nanotube concentration and porosity 
 

 
 

Рис.4. Модельная зависимость интенсивности от частоты ТГц-излучения 
 

Fig. 4. The model dependence on intensity on the frequency of THz radiation 
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                                                                               a                                                                            b 

 

Рис. 5. Модельные частотные зависимости показателя преломления (а)  

и коэффициента поглощения (b) материалов на основе ГА 
 

Fig. 5. The model frequency dependences on refractive index (a) and absorption coefficient (b)  

of hydroxyapatite-based materials 

 

Результаты моделирования оптических свойств 

ГА материалов демонстрируют количественное со-

гласие с литературными данными, где показатель 

преломления равен 1,64 [35], а коэффициент погло-

щения варьируется в диапазоне 5–37,08 см–1 [36]. 

Кроме того, установлено соответствие модельных 

данных с кортикальной костью человека, преломле-

ние которой ~ 1,93, а поглощение изменяется в диа-

пазоне 5–72 см–1 в зависимости от частоты излучения 

[37]. Сравнительный анализ модельных и экспери-

ментальных данных оптических свойств представлен 

в таблице. Незначительное изменение показателя 

преломления и коэффициента поглощения моделей, 

содержащих УНТ, а также количественное расхожде-

ние между численными и экспериментальными дан-

ными обусловлено меньшими линейными размерами 

структурных моделей по сравнению с экспериментом 

и упрощениями при моделировании включений УНТ 

и их агломератов.  
 

Оптические свойства экспериментальных и модельных образцов керамики на основе ГА в диапазоне частот  

от 0,2 до 1,1 ТГц 

 

Материал Показатель преломления Коэффициент поглощения, см–1 

Эксперимент [30] 

ГА 2,45–2,63 15,65–34,48 

ГА+0,1 мас.% МУНТ 2,59–2,70 8,52–28,29 

ГА+0,5 мас.% МУНТ 2,72–2,83 7.80–28,35 

Моделирование 

ГА 1,6632 60,93–61,47 

ГА+0,1 мас.% УНТ 1,6630 60,75–61,20 

ГА+0,5 мас.% УНТ 1,6660 59,45–59,91 

 

Заключение 

 

Проведенное моделирование пористой керамики 

на основе гидроксиапатита показало, что добавление 

углеродных нанотрубок способствует снижению по-

ристости материала и получению оптических харак-

теристик, схожих с костной тканью человека, что мо-

жет быть полезным для потенциально новых приме-

нений в области медицины. Результаты моделирова-

ния коррелируют с экспериментальными данными и 

могут быть использованы для дальнейших исследова-

ний в области создания медицинских имплантатов, 

что особенно актуально в условиях повышения тре-

бований к безопасности жизнедеятельности, в том 

числе для защиты в условиях воздействия электро-

магнитного излучения. Разработанные модели также 

могут снизить затраты на производство эксперимен-

тальных образцов и ускорить процесс тестирования 

материалов, предназначенных для обеспечения без-

опасности в критических условиях. 
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