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纳米石墨 /聚乙烯复合材料电导特性模拟仿真
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摘 要:为研究各因素对纳米石墨 /聚乙烯复合材料电导特性的影响，在仿真计算的基础上绘
制了具有不同微结构的纳米石墨 /聚乙烯复合材料的电导率与外施电场强度关系曲线．通过改变纳
米石墨的添加量、径厚比和取向程度设计了不同结构的纳米石墨 /聚乙烯复合材料仿真模型，在其
上下表面间施加直流电场后，利用 COMSOL仿真软件基于有限元法模拟计算各模型内的电流密度
分布，进而得到电流密度和电导率．研究结果表明:在纳米石墨的体积分数相同时，随着其径厚比和
增加，在相同电场强度下复合材料的电导率显著增加; 随纳米石墨沿外施电场方向取向程度的增
大，复合材料的导电性明显提高．通过改变纳米石墨 /聚乙烯复合材料的微结构可有效调控其电导
特性．
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Simulation on Electrical Conductivity of Nano Graphite /PE Composites
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Abstract: In order to investigate the electrical conductivity of nano graphite /polyethylene ( PE) composites，
the relationship curves between the external electrical filed strength and the electrical conductivity of nano graphite /
PE composites with different microstructures are generated based on numerical simulation． The simulation models of
nano graphite /PE composites are designed through changing the contents，diameter to thickness ratio and orienta-
tion degree of nano graphite． After a DC electrical field is applied between upper and lower surfaces of the compos-
ites，the distribution of electrical current density is calculated based on the finite element method by using the
COMSOL simulating software，and then the electrical current density and the electrical conductivity can be ob-
tained． Ｒesearch results indicate the electrical conductivity of the composites increases significantly with the in-
crease of diameter to thickness ratio of nano graphite at the same nano graphite content and electrical field strength．
As the orientation degree of nano graphite along external electrical field increases，the electrical conductivity of the
composites obviously increases． It can therefore be concluded that change of the microstructures of nano graphite /
PE composites is effective to control the electrical conductivity of the composites．
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0 引 言

石墨层间的范德华力使其导带与价带交叠，因而

具有较好的导电性．当石墨微片具有微米级径度( 1 ～
10 μm) 和纳米级厚度( 5 ～ 100 nm) 时，其较大的径厚
比有利于在聚合物基体中形成导电通道，使得复合体

系具有较低的逾渗阈值［1 － 5］．此外，当纳米石墨微片
在聚合物基体中取向分布时，复合材料中易形成有序

的导电网络，表现出电导各向异性［6 － 7］．因而，近年来
纳米石墨微片 /聚合物复合材料的制备与性能研究得
到国内外学者的广泛关注［8 － 13］．陈国华等［14］报道，纳
米石墨微片 /聚甲基丙烯酸甲酯复合材料的逾渗阈值
低于质量分数 1%，远小于普通石墨复合材料的逾渗
阈值低于质量分数 5. 5% ; SASHA Stankovich 等［15］制
备出纳米石墨微片 /聚苯乙烯复合材料，其逾渗阈值
为体积分数 0. 1% ; ZHANG 等［16］通过熔融共混制备
出纳米石墨微片 /聚对苯二甲酸乙二酯导电复合材
料，逾渗阈值为体积分数 0. 047%，电导率达到 10 －6

S /cm; 吴福荣等［17］报道，所制纳米石墨 /高密度聚乙
烯复合材料的逾渗阈值为质量分数 8%，明显低于炭
黑 /高密度聚乙烯复合材料的逾渗阈值质量分数
14% ; 程博等［18］的研究结果表明，当纳米石墨添加达
到质量分数 10%时，聚氯乙烯基复合材料的体积电
阻率达到 103 Ω·cm，比纯聚氯乙烯的体积电阻率低
12个数量级; 赵卫峰［19］在对纳米石墨微片进行磁改
性后，将其均匀分散在环氧树脂预聚物中，通过磁场

处理获得二维有序复合材料，表现出电磁屏蔽各向异

性;王海泉等［20］报道，在直流电场作用下，纳米石墨

微片在不饱和树脂基体中取向，复合薄膜的透光率显

著提高;本课题组近期研究发现，在纳米石墨 /聚乙烯
复合材料的热压成型过场中施加磁场会导致其沿磁

场方向的电导率增大．
近年来，计算机仿真技术发展迅速，在材料研究

领域的应用日益增多，仿真计算与实验研究、理论分
析相互支撑、相互辅助、相互验证，已成为聚合物体系
研究的有效手段之一．本文利用 COMSOL Multiphysics
软件通过模拟仿真研究了纳米石墨的添加量、径厚比
和取向程度对聚乙烯基复合材料电导特性的影响．

1 纳米石墨 /聚乙烯复合材料仿真模
型和电场计算模型的建立

在建立纳米石墨 /聚乙烯复合材料仿真模型时，

将石墨微片设置为高度为纳米尺度的圆柱体，各纳

米石墨微片在空间上随机分布于边长为 5μm 的立
方体中，基体材料为聚乙烯． 考虑到实际情况，模型
中的任意两个圆柱体都不能相交或嵌入，建模时设

计了圆柱体相交检测程序，主要应用层次包围盒法:

当包围盒不相交时，物体一定不相交; 当包围盒相交

时，进一步对其所包裹的基本几何元素做相交检测．
为了提高相交检测效率，首先执行沿坐标轴的轴向

包围盒 AABB( axis-aligned bounding boxes) 方法，然
后再执行精确度更高的方向包围盒 OBB ( oriented
bounding box) 方法，具体流程如图 1．
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图 1 圆柱体相交检测流程图

仿真计算纳米石墨 /聚乙烯复合材料在直流电
场下的电导特性时，满足物理方程·( ε0εrV) /
t +·( σ( E) V) = 0，研究中选用了选择 COM-
SOL软件中 AC/DC模块下的电流模块．模型边界条
件设置为:上表面接电压 U，下表面接地，四周为电绝
缘，内部边界连续．纳米石墨微片的相对介电常数设
为 100，电导率设为 103S /m; 聚乙烯基体的相对介电
常数设为 2. 3，根据实验研究结果，其电导率满足方程

γ =
3. 114 × 10 －16Ω·m E≤7. 134 × 106V /m
1. 546 × 10 －47 × E4. 567 75Ω·m E≥7. 134 × 106{ V/m

2 结果与讨论

2. 1 纳米石墨添加量对复合材料电导特性的影响
将纳米石墨微片设置为直径为 1 μm、厚度为

50 nm的圆柱体，建立纳米石墨的体积分数分别为
2. 5vol． %、5vol． %和 10vol． %的复合材料仿真模型
( 见图 2) ，纳米石墨在聚乙烯基体中的位置和取向
均为随机分布．
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图 2 纳米石墨 /聚乙烯复合材料仿真模型

在纳米石墨 /聚乙烯复合材料模型的上下表面
间分别施加不同的直流电压，利用 COMSOL Mul-
tiphysics软件基于有限元法仿真计算在各电压下模
型上、下表面的电流密度分布，然后通过积分运算得
到对应的电流值，进而计算出电导率．根据仿真结果
绘制的纳米石墨 /聚乙烯复合材料的电导率与电场
强度关系曲线如图 3．
由图 3可见，当外施电场强度超过 2 kV/mm时，

纳米石墨 /聚乙烯复合材料的电导率随电场强度提高
而明显增大，即表现出较强的电导非线性特性，这与

实验结果相一致; 随纳米石墨体积分数的增加，复合

材料的电导率明显增大．仿真结果与有效介质理论和
渗滤理论相符，在纳米石墨微片的形状和尺寸一定

时，其体积分数的增多使得聚合物基体内形成更多的

导电通道，这更有利于高场下复合材料电导率的增大．
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图 3 不同纳米石墨添加量的复合材料的 γ － E曲线

2. 2 石墨微片的径厚比对复合材料电导特性的影响
在石墨微片的直径为 1 μm、添加量为体积分数

5%时，另设置其径厚比分别为 10: 1 和 5: 1，建立复
合材料仿真模型，如图 4 所示．根据仿真结果计算得
到的含有 3 种径厚比石墨微片的模型材料的电导率
随外施电场强度变化情况如图 5 所示．
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图 4 添加不同径厚比石墨微片的复合材料仿真模型

图 5 表明，在石墨微片的直径和体积分数相同
时，随其填料径厚比的增大，在相强度外施电场的作

用下，复合材料的电导率增加．这说明石墨微片的厚
度减小后，在不改变填充量时，其数量增多，彼此间

距离减小，有利于在局部区域形成更多的导电通路，

渗逾阀值降低．
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图 5 添加不同径厚比石墨微片的复合材料的 γ － E曲线

2. 3 石墨微片的取向程度比对复合材料电导特性
的影响

为研究石墨的取向程度对复合材料电导率的影

响，建立了微片法向与外施电场方向夹角分别为

90°、45°和 0°的仿真模型，如图 6 所示，其中石墨微
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图 6 不同石墨微片取向的复合材料仿真模型

片的直径为 1 μm、径厚比为 10: 1．通过仿真计算得
到的图 6 中各模型材料的电导特性与图 4 ( a) 所示
的石墨微片随机分布的模型材料的电导特性对比如

图 7．

0°
45°
90°
随机

10-11

10-12

10-13

10-14

10-15

10-16

电
导
率

/（
S/
m）

0.1 1 10
电场强度 /（kV/mm）

图 7 石墨微片不同取向分布的复合材料的 γ － E曲线

由图 7 可见，在石墨微片的尺寸和添加量相同
时，对于石墨微片取向分布的复合材料，在相同强度

的电场作用下，随石墨微片平面与电场方向夹角减

小，其电导率明显增大; 但石墨微片随机分布的复合

材料模型的电导率大于石墨微片取向分布材料模型

的电导率．该结果表明，由于石墨微片具有较大的径
厚比，随其在聚乙烯中沿电场方向取向程度的增大，

在复合材料内部沿电场方向微片的间距减小，有利

于载流子的迁移; 但与图 4( a) 所示的石墨微片随机
分布的材料模型相比，由于图 6 中石墨微片均平行
排列，彼此间接触几率减小，不利于局部区域形成微

导电网络．

3 结 论

1) 在石墨微片的属性不变时，随其添加量的增
多，纳米石墨 /聚乙烯复合材料的电导率明显增大．

2) 当聚乙烯中石墨的片径和添加量相同时，随
石墨径厚比的增大，复合材料的导电性明显提高．

3) 随着石墨微片沿外施电场方向取向程度增
大，复合材料内沿电场方向载流子迁移性提高，其电

导率增大．
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