
132                                                                       Физика / Physics 

Известия Юго-Западного государственного университета. Серия: Техника и технологии /  
Proceedings of the Southwest State University. Series: Engineering and Technologies. 2026;16(2):132-142 

 

Оригинальная статья / Original article 
 

УДК 53.06    

https://doi.org/10.21869/2223-1528-2026-16-2-132-142                                                  

О возможности создания полимерных композитных материалов 

на основе поливинилового спирта и поливинилпирролидона, 

допированных углеродными нанотрубками 

Л.С. Элбакян1 

1 Волгоградский государственный университет 
пр-т Университетский, д. 100, г. Волгоград 400062, Российская Федерация 

 lusniak-e@yandex.ru 

Резюме 

Цель – обобщение современных методов получения нанокомпозиционных материалов на основе 

поливинилового спирта и поливинилпирролидона) путем допирования углеродными нанотрубками, а также 

теоретическое изучение механизмов взаимодействия этих полимеров с однослойными и двуслойными 

углеродными нанотрубками для создания композитных систем нового поколения с улучшенными 

свойствами. 

Методы. Проведен анализ и систематизация данных научной литературы по технологиям получения 

нанокомпозитов; оригинальные квантово-химические расчеты в рамках теории функционала плотности, 

выполненные автором для исследования электронной структуры и механизмов взаимодействия 

компонентов с углеродными нанотрубками (ПВС / УНТ, ПВП / УНТ). 

Результаты. Обзор научных работ подтвердил, что добавление сверхмалых количеств углеродными 

нанотрубками в полимерную матрицу позволяет кардинально изменять свойства полимеров без 

существенного увеличения себестоимости конечного материала; вычислительные эксперименты с 

использованием DFT позволили выявить механизмы взаимодействия поливинилового спирта и поливинил-

пирролидона с углеродными нанотрубками, установить характер сорбции (физическая или химическая), 

энергетические параметры связывания и степень перераспределения электронной плотности в комплексах, 

создать новую композитную полимерную систему; многомасштабное моделирование признано ключевым 

фактором технологического прогресса в органической электронике, позволяющим минимизировать затраты 

на разработку и прогнозировать стабильность материалов. 

Заключение. Проведенное исследование привело к формированию целостных научных представлений о 

технологиях получения нанокомпозитов, а сочетание экспериментальных исследований и квантово-

химического моделирования открывает перспективы для развития науки и техники – от базовых химических 

концепций до практических разработок в области проводящих полимеров и органической электроники. 
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Abstract 

Purpose – generalization of modern methods for the production of nanocomposite materials based on polyvinyl alcohol 

and polyvinylpyrrolidone, as well as a theoretical study of the mechanisms of interaction of these polymers with single-

layer and double-layer Carbon nanotubes to create a new generation of composite systems with improved properties. 

Methods. The analysis and systematization of scientific literature data on nanocomposite production technologies has 

been carried out; original quantum chemical calculations within the framework of density functional theory performed 

by the author to study the electronic structure and interaction mechanisms of composite components (PVS, PVP, 

carbon nanotubes). 

Results. A review of scientific papers confirmed that the addition of ultra-small amounts of CNTs to the polymer matrix 

makes it possible to radically change the properties of polymers without significantly increasing the cost of the final 

material; computational experiments using DFT have made it possible to identify the mechanisms of interaction of 

polyvinyl alcohol and polyvinylpyrrolidone with Carbon nanotubes, to establish the nature of sorption (physical or 

chemical), energy binding parameters and the degree of redistribution of electron density in complexes, to create a 

new composite polymer system; Multiscale modeling is recognized as a key factor in technological progress in organic 

electronics, allowing to minimize development costs and predict the stability of materials. 

Conclusion. The conducted research has led to the formation of holistic scientific ideas about nanocomposite 

production technologies, and the combination of experimental research and quantum chemical modeling opens up 

prospects for the development of science and technology, from basic chemical concepts to practical developments in 

the field of conductive polymers and organic electronics. 
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*** 

Введение 

В последние десятилетия зафиксиро-

ван неуклонный рост интереса к нано-

структурам из проводящих полимеров со 

стороны фундаментальной науки и при-

кладных отраслей. Наиболее интенсивное 
 

 

развитие данной области пришлось на по-

следние десять лет, что обусловлено от-

крытием уникальных свойств у нанораз-

мерных форм этих материалов и суще-

ственным повышением эффективности 

устройств на их основе [1]. 
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В центре внимания современных ис-

следований находится создание полимер-

ных композиционных материалов, арми-

рованных наноразмерными наполните-

лями, включая углеродные нанотрубки 

(УНТ) [2]. 

Согласно обширным литературным 

данным, УНТ занимают ключевое место в 

композитах благодаря уникальному сочета-

нию термических, механических, электриче-

ских и оптических свойств [3]. Интерес к их 

введению в полимерные матрицы стимули-

рует разработку полимерных нанокомпози-

тов и гибридных систем полимер / волокно с 

исключительными характеристиками. До-

стижения в этой области считаются одним из 

важнейших успехов нанонауки для биоме-

дицины, аэрокосмической отрасли, строи-

тельства и других отраслей [4]. 

Наряду с экспериментами по улучше-

нию стабильности и технологичности 

проводящих полимеров, принципиальное 

значение приобретает создание теорети-

ческих и вычислительных основ, описыва-

ющих их поведение в реальных условиях. 

Целью данной работы является ком-

плексное экспериментально-теоретическое 

исследование процессов получения и 

свойств полимерных нанокомпозитов на ос-

нове поливинилового спирта (ПВС) и поли-

винилпирролидона (ПВП), армированных 

углеродными нанотрубками. Для достиже-

ния поставленной цели решаются следую-

щие задачи: систематизация литературных 

данных по технологическим режимам фор-

мирования нанокомпозитов (ультразвуко-

вая обработка, литьё под давлением, выбор 

растворителя и диспергатора и т. д.); экспе-

риментальное определение проводящих, 

прочностных и оптических характеристик 

полученных материалов, а также квантово-

химическое моделирование (DFT) элек-

тронной структуры и механизмов межфаз-

ного взаимодействия в системах ПВС / УНТ 

и ПВП / УНТ для обоснования наблюдае-

мых физико-химических закономерностей.  

Материалы и методы 

Поливиниловый спирт считается од-

ним из крупнотоннажных синтетических 

полимеров, чье промышленное производ-

ство непрерывно осуществляется в миро-

вом масштабе на протяжении почти ста 

лет. Важным преимуществом ПВС явля-

ется легкость смешивания с наполните-

лями, что особенно актуально в связи с 

растущим интересом к полимерным ком-

позиционным материалам. ПВС и его про-

изводные активно исследуются в качестве 

эффективных армирующих компонентов 

для нанокомпозитов, где ценятся высокая 

прочность, управляемая анизотропия и 

совместимость с различными матрицами. 

Несмотря на несомненные достоинства 

чистый ПВС имеет ряд ограничений, 

сужающих сферы его применения, осо-

бенно в высокотехнологичных областях. 

Для преодоления этих недостатков и рас-

ширения функциональных возможностей 

ПВС современная наука и технология по-

лимеров предлагают несколько эффектив-

ных стратегий модификации.  

Одной из основных стратегий явля-

ется смешивание с другими полимерами 

(создание полимерных смесей или интер-

пенерирующих сеток). Добавление таких 

полимеров, как поливинилпирролидон, 

желатин, альгинат, хитозан или полиэти-

ленгликоль, позволяет улучшить гидро-

фильность, эластичность, биоактивность 

и снизить склонность к кальцификации. 

Особенно эффективным признано сочета-

ние ПВС с ПВП: эти полимеры образуют 

прочные водородные связи между гидрок-

сильными группами ПВC-ПВА и карбо-

нильными группами ПВП, что приводит к 

формированию гомогенных композитов с 

улучшенными механическими и набухаю-

щими свойствами.  

Еще одна стратегия – введение нано-

добавок (углеродных нанотрубок, наноча-

стиц оксида цинка, серебра, графена и 

др.). Нанодобавки придают композиту до-

полнительные функциональные свойства: 

электропроводность, антибактериальную  
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активность, повышенную прочность. Так, 

композиты ПВС с УНТ исследуются в ка-

честве чувствительных элементов датчи-

ков и проводящих покрытий, а добавление 

наночастиц серебра делает гидрогели 

ПВC эффективными антибактериальными 

раневыми повязками. 

Часто применяют комбинацию этих 

подходов. Таким образом, благодаря широ-

ким возможностям модификации, полуве-

ковой промышленный опыт и возобновив-

шийся в последние десятилетия интерес со 

стороны биомедицины и нанотехнологий 

обеспечивают ПВС статус одного из самых 

востребованных и перспективных синтети-

ческих полимеров современности [5]. 

Поливинилпирролидон представляет 

собой синтетический водорастворимый 

полимер, синтезируемый полимеризацией 

винилпирролидона. Благодаря комплексу 

уникальных свойств данный полимер 

находит широкое применение в различ-

ных областях. Вместе с тем сферы его 

применения ограничиваются низкими ме-

ханическими и диэлектрическими харак-

теристиками, а также высокой гидрофиль-

ностью [6]. Решение указанной проблемы 

видится в модификации полимерной мат-

рицы путем введения подходящего прово-

дящего армирующего наполнителя, при-

чем электропроводность формируемых 

композитов определяется проводимостью 

используемых наночастиц, степенью их 

диспергирования и характером взаимо-

действия с полимером. 

В работе проведен углубленный ана-

лиз и систематизация данных современ-

ной научной литературы, посвященных 

технологическим подходам к получению 

нанокомпозиционных материалов на ос-

нове полимерных матриц. Особое внима-

ние уделено методам, обеспечивающим 

равномерное распределение нанонапол-

нителя и стабильность свойств, включая: 

ультразвуковую обработку суспензий и 

растворов при заранее подобранных режи-

мах (частота, интенсивность, длительность, 

тип жидкой среды), позволяющую дезагре-

гировать наночастицы и инициировать фи-

зико-химические процессы на межфазной 

границе; литье под давлением как метод 

формирования готовых изделий с контро-

лируемой ориентацией наполнителя и вос-

производимой структурой и т. д. 

Помимо практических эксперимен-

тов, направленных на повышение ста-

бильности и улучшение технологических 

свойств проводящих полимеров, критиче-

ски важной задачей становится формиро-

вание прочного теоретического и вычис-

лительного фундамента. Такой фундамент 

необходим для адекватного описания фи-

зико-химического поведения этих матери-

алов не в идеализированных, а в реальных 

условиях эксплуатации. 

Перспективный метод оценки эффек-

тивности нанонаполнителей основан на 

количественном определении взаимодей-

ствия между нанонаполнителем и поли-

мерной матрицей через анализ элек-

тронно-энергетических параметров про-

цесса. Это не только повышает эффектив-

ность, но и сводит к минимуму необходи-

мость в натурных испытаниях. Качество 

адсорбционного взаимодействия опреде-

ляет стабильность формируемого ком-

плекса «Полимер – УНТ». Расчёты в рам-

ках теории функционала плотности для 

твёрдотельных систем дают результаты, 

хорошо согласующиеся с эксперимен-

тальными данными, что делает этот метод 

пригодным для изучения взаимодействия 

между различными типами нанонаполни-

телей и полимерами. 

Автором самостоятельно выполнены 

оригинальные квантово-химические рас-

четы в рамках теории функционала плот-

ности (DFT), позволившие исследовать 

электронное строение и механизмы меж-

молекулярного взаимодействия на ато-

марном уровне. Выбран оптимальный 

функционал и базисный набор в рамках 

метода DFT, который определялся сово-

купностью факторов: целями исследова-

ния, размером и сложностью системы, ти-

пом изучаемых взаимодействий, доступ-

ными вычислительными ресурсами и др.  
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Результаты и их обсуждение 

Экспериментальное исследование 

композитных материалов на основе по-

ливинилового спирта, поливинилпирро-

лидона, армированных нанонаполните-

лями 

В последние годы значительное вни-

мание уделяется композитам на основе 

ПВС, модифицированным углеродными 

нанотрубками. Ключевым фактором полу-

чения композитов с улучшенными свой-

ствами является выбор метода дисперги-

рования наночастиц в полимерной мат-

рице. Так, в работе [7] предложен метод 

диспергирования УНТ в сильной кислоте 

с ультразвуковой обработкой. Это позво-

лило получить высококонцентрирован-

ные и равномерные дисперсии. Для нано-

композитных пленок ПВС с 9,1 мас. % 

МУНТ достигнуто увеличение модуля 

Юнга в 4,5 раза, прочности на разрыв – в 

2,7 раза, ударной вязкости – в 4,1 раза по 

сравнению с чистым ПВС. 

В [8] исследованы механические свой-

ства композитов ПВС / УНТ. Равномерное 

диспергирование нанотрубок в полимерной 

матрице обеспечило повышение прочности 

и жесткости при сохранении высокой де-

формации до разрушения (до 23,3%) и удар-

ной вязкости (до 125 Дж·г⁻¹). 

Также комплекс ПВС / УНТ был ис-

пользован в качестве гибридного модифи-

катора для цементного раствора [9]. Срав-

нивались эталонный образец, цемент с до-

бавлением УНТ и цемент с комплексом 

ПВС / УНТ. Введение только УНТ повы-

сило прочность на сжатие / изгиб на  

33–42%. Однако наилучшие результаты 

достигнуты при совместном использова-

нии 0,5% УНТ и 1% ПВС: прирост проч-

ности составил 53–101% по сравнению с 

эталоном. Авторы объясняют это тем, что 

молекулы ПВС препятствуют агломера-

ции УНТ: во-первых, гель ПВС создает 

пространственный барьер, ослабляя силы 

Ван-дер-Ваальса между наночастицами; 

во-вторых, он стабилизирует дисперсию 

нанотрубок при смешивании с цементом. 

Поливиниловый спирт благодаря высо-
кой диэлектрической прочности и способно-
сти накапливать заряд привлекает все боль-
шее внимание в электронной промышленно-
сти. Введение углеродных нанотрубок в мат-
рицу ПВС позволяет получать проводящие 
полимерные нанокомпозиты с уникальными 
свойствами, перспективные в качестве мно-
гофункциональных материалов. 

Авторами статьи [10] композиты ПВС / 
УНТ получены методом вакуумной инфиль-
трации с последующим горячим прессова-
нием. Формирование плотных сетей из мно-
гослойных УНТ обеспечило улучшение 
тепловых, электрических и электромагнит-
ных экранирующих свойств. По сравнению 
с чистым ПВС теплопроводность возросла 
с 1,394 до 2,473 Вт/(м·К), электропровод-
ность – с 463,5 до 714,3 См/м, а эффектив-
ность экранирования электромагнитных по-
мех достигла 27,08 дБ. Установлено, что 
одно- и двуслойные УНТ превосходят 
МУНТ по тепло- и электропроводности. 
Предложенный метод получения тонких ли-
стов ПВС / УНТ рассматривается как эконо-
мически эффективный подход к созданию 
гибких многофункциональных материалов. 

В [11] было исследовано влияние мо-
лекулярной массы ПВП (с использова-
нием четырех различных молекулярных 
масс) на способность наматывать различ-
ные структуры из нанотрубок (трех раз-
личных структур) и его влияние на диспер-
гируемость нанотрубок в полимерной мат-
рице. Было замечено, что нанотрубки раз-
личной структуры демонстрируют стабиль-
ные дисперсии в полимерной матрице, не-
смотря на функционализацию ПВП различ-
ной молекулярной массы, но ключевым мо-
ментом является достижение эффективной 
дисперсии нанотрубок при низких концен-
трациях ПВП. Зафиксировано повышение 
теплопроводности в композитах на основе 
МУНТ и ОУНТ, получаемых дуговым раз-
рядом с низкомолекулярным PVP на 147% и 
53% соответственно, и для композитов на ос-
нове ОУНТ, полученных каталитическим 
химическим осаждением с высокомолеку-
лярным PVP – на 25% по сравнению с ком-
позитами без ПВП. 
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В ряде работ рассматривается воз-

можность получения сополимеров на ос-

нове ПВП и ПВС. Так, в [12] подчерки-

вают биосовместимость и стабильность 

гидрогелей, изготовленных из отдельных 

полимеров – ПВС, ПВП и хитозана, под-

тверждая их потенциал для биомедицин-

ского применения. Авторы заявляют, что 

потенциальными областями применения 

подобных материалов являются различ-

ные фармацевтические и биомедицинские 

цели, такие как микроиглы, вставки, им-

плантаты и устройства на основе гидроге-

лей ПВС, ПВП и хитозана. 

Также поливиниловые спиртовые 

гидрогели считаются высокогидратиро-

ванными трёхмерными полимерными сет-

ками, имитирующими внеклеточный мат-

рикс живых тканей. Это обуславливает их 

потенциал в адресной доставке лекарств, 

хрящевой регенерации и тканевой инже-

нерии. Однако высокая степень гидрата-

ции усложняет создание гидрогелей, осо-

бенно изотропных, с комплексом опти-

мальных механических характеристик. В 

[13] представлен новый подход к созда-

нию мультимасштабного ПВС-гидрогеля, 

упрочнённого за счёт химического сшива-

ния с ПВП и самособирающимися наново-

локнами ароматического полиамида. Со-

зданные гидрогели будут сочетать высо-

кое содержание воды (≈80%) с рекорд-

ными для ПВС-материалов показателями: 

предел прочности на растяжение 9,7 МПа, 

удлинение при разрыве 585%, вязкость 

31,84 МДж/м³ и прочность на сжатие 

10,6 МПа, что сопоставимо с анизотроп-

ными аналогами. Авторы заявляют о пер-

спективности использования полученного 

гидрогеля для замещения биологических 

тканей, гибкой носимой электроники и 

имплантируемых сенсоров. 

В [14] с ростом содержания УНТ до 

1,5 мас. % жесткость композитов ПВС-

ПВП возрастает, а относительное удлине-

ние снижается из-за связывания полимер-

ной матрицы с нанотрубками, что ограни-

чивает гибкость. Перенос носителей за-

ряда через барьеры между локализован-

ными состояниями существенно зависит 

от режима подачи образца. Увеличение 

доли многослойных УНТ повышает элек-

тропроводность на переменном токе 

вследствие формирования дополнитель-

ных локализованных состояний или 

уменьшения потенциальных барьеров. 

Авторами установлено, что проводимость 

и диэлектрические характеристики образ-

цов сополимера сильно зависят от частоты 

и концентрации добавленных многостен-

ных углеродных нанотрубок  

В [15] разработаны и проанализиро-

ваны гибкие диэлектрические конденса-

торы на основе полимерных нанокомпози-

тов, где матрицей служит смесь ПВС-

ПВП, а наполнителями – многослойные 

углеродные нанотрубки и наночастицы 

золота. Пленки ПВС/ПВП с добавками 

МУНТ и наночастицами золота получены 

методом литья. Проведен детальный ана-

лиз их электрических и диэлектрических 

свойств. Рентгеноструктурный анализ по-

казал снижение кристалличности с 55% 

(чистая смесь) до 37% (композит с 1,6 мас. % 

наполнителя), что свидетельствует о росте 

аморфной фазы и улучшении подвижно-

сти ионов. Прямая и непрямая оптическая 

запрещенная зона уменьшилась с 5,68 эВ 

и 4,84 эВ (чистая смесь) до 4,26 и 5,35 эВ 

соответственно (1,6 мас. %).  

 

Теоретическое моделирование ком-

позитной системы поливинилового 

спирта, поливинилпирролидона и угле-

родных нанотрубок 

С целью выбора оптимального базис-

ного набора для квантово-химического 

исследования адсорбционного взаимодей-

ствия и электронной структуры в систе-

мах на основе углеродных нанотрубок с 

фрагментмами рассматриваемых полиме-

ров была выполнена серия тестовых рас-

чётов с различными базисами и проведён 

анализ их влияния на получаемые резуль-

таты. Теоретические расчёты показали, 

что функционал B3LYP является наибо-
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лее предпочтительным для подобных си-

стем, поскольку полученные с его помо-

щью результаты хорошо согласуются с 

экспериментальными данными и теорети-

ческими расчётами других авторов [16].  

В [17] нами проведены теоретические 

исследования взаимодействия структур- 

ной единицы полимера поливинилового 

спирта, а также фрагментом полимера  

[-СН2СН(ОН)-]15 с однослойными угле-

родными нанотрубками (рис. 1). Подоб-

ные исследования также проведены для 

двуслойных углеродных нанотрубок [18].  

 

Рис. 1. Взаимодействие фрагмента полимера ПВС с УНТ на примере нанотрубки типа (10,5) 

Fig. 1. Interaction of a fragment of a PVA polymer with a CNT using the example nanotube type of (10.5) 

Полученные результаты свидетель-

ствуют о том, что выбранные углеродные 

нанотрубки могут образовывать ком-

плексы с фрагментом ПВС, содержащим 

несколько структурных единиц, при этом 

образующиеся комплексы стабильны. 

Значения Еад и соответствующие расстоя-

ния свидетельствуют о факте физического 

взаимодействия (адсорбции) фрагмента 

полимера ПВС с кластером УНТ. 

Итак, установленный факт взаимо-

действия фрагмента полимера ПВС с по-

верхностью одно- и двуслойных углерод-

ных нанотрубок объясняет механизм со-

здания композитного полимерного мате-

риала на основе поливинилового спирта, 

армированного нанотрубками, при физи-

ческом взаимодействии полимера с УНТ, 

приводящем к созданию стабильных ком-

плексов. Причем взаимодействие с одно-

слойными УНТ оказалось энергетически 

более выгодным. 

В [19] выполнен анализ электронно-

энергетического строения комплексов, об-

разованных одно- / двуслойными УНТ с 

фрагментом ПВС, который позволил клас-

сифицировать созданный нанокомпозит 

как полупроводник, отличающего его от 

исходного полимера с диэлектрической 

проводимостью. Эти теоретические ре-

зультаты хорошо согласуются с результа-

тами экспериментальных работ, связан-

ных с изучением проводящих свойств 

композиционных материалов [10].  

Для доказательства возможности со-

здания комплекса ПВП / УНТ нами смоде-

лирована такая система и выполнены тео-

ретические расчеты взаимодействия фраг-

мента ПВП и УНТ [18]. Установлено, что 

взаимодействие фрагмента полимера 
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ПВП с одно- или двуслойными УНТ с 

энергетической точки зрения не имеет 

предпочтений и оба взаимодействия реа-

лизуются на расстоянии 3,0 Å, что соот-

ветствует случаю физической адсорбции. 

Таким образом, можно заключить, что для 

создания композита ПВП – УНТ неприн-

ципиально, сколько слоев содержит угле-

родная нанотрубка.  

В [20] выполнен анализ электронно-

энергетического строения комплексов, обра-

зованных одно- / двуслойными УНТ с фраг-

ментом поливинилпирролидона [С6H9NO]15. 

Анализ ширины запрещенной щели ΔEg 

комплексов [С6H9NO]15 – УНТ обнару-

жил, что системы по типу проводимости 

представляют собой полупроводники. Та-

ким образом, введение УНТ в полимер-

ную матрицу ПВП, являющихся по типу 

проводимости диэлектриками, приводит к 

появлению свойств полупроводника у по-

лученных композитов.  

Итак, полученные результаты позво-

ляют прогнозировать возможность создания 

композитов на основе поливинилпирроли-

дона, допированных углеродными нано-

трубками, которые могут быть использо-

ваны в качестве материалов приборов 

микро- и наноэлектроники, обладающих 

свойствами узкозонных полупроводников. 

Так, подобные биосовместимые полимеры 

могут применяться для мониторинга состоя-

ния живых организмов с использованием не-

инвазивных методов электроэнцефалогра-

фии, электрокардиографии и сенсорики. 

Вывод 

1. Проведённый обзор современных ис-

следований однозначно свидетельствует о 

перспективности создания полимерных ком-

позитов на основе смеси поливинилового 

спирта и поливинилпирролидона, модифи-

цированных углеродными нанотрубками. 

Такие композиты сочетают биосовмести-

мость, гидрофильность и хорошие плён-

кообразующие свойства исходной поли-

мерной матрицы с уникальными электро-

физическими и механическими характе-

ристиками, вносимыми нанотрубками.  

2. На основе разработанных и постро-

енных моделей нанокомпозитных ком-

плексов полимер – УНТ установлено вли-

яние УНТ на проводящие свойства иссле-

дуемых систем. Углеродные нанотрубки, 

вводимые в диэлектрическую полимер-

ную матрицу, приводят к изменению элек-

тронно-энергетического строения созда-

ваемых нанокомпозитных комплексов и 

появлению полупроводящего состояния 

полимерного композитного материала.  
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