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Введение
В развитии технологий современных бетонов большое значение приобре­

тают теоретические методы исследования и прогнозирования основных техно­
логических и эксплуатационных характеристик цементных систем.

Показательным примером эволюции подходов к изучению строительных 
материалов является новое направление, развиваемое сегодня как комплекс 
экспериментальных исследований, описательной теории и математического 
программирования -  «вычислительное материаловедение». По данным Gar- 
boczi E.J. и др. [16] начало компьютерному моделированию структуры и 
свойств строительных материалов было положено рядом исследований в облас­
ти физики аморфных материалов (полупроводников) на атомном уровне еще в 
60-70-х годах прошлого столетия.

В 1984 г. появились первые работы по моделированию структуры и 
свойств бетона, выполненные Wittmann F.H. и др., а позднее, в 1986 г, Jennings 
и Johnson представили вероятностную 3D-модель гидратационного развития 
мономинеральной (S3C) цементной системы [18].

Темпы развития вычислительного материаловедения долгое время сдер­
живались ограниченными возможностями компьютерной техники. Для воспро­
изведения сложных алгоритмов структурообразования цементного камня не 
хватало скоростных процессоров и достаточно емких устройств памяти. Только 
благодаря прогрессу компьютерных технологий вычислительное материалове­
дение приобрело статус самостоятельного научного направления, которое сего­
дня демонстрирует высокую эффективность в исследованиях материалов с не­
упорядоченной структурой и ярко выраженным вероятностным характером 
структурообразования.

Особого внимания среди моделей цементных систем различного уровня 
заслуживают модели Т. Ishida, К. Maekawa и др. [7,8], BernardO., UlmFr.-J., 
Lemarchand Е. [6], модель NIST [5,18]. Их общей чертой являются иерархич­
ность: модели позволяют прогнозировать характеристики бетона (а в ряде слу­
чаев и железобетонных конструкций) на основании предварительного модели­
рования параметров структуры и свойств цементного камня.
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Несмотря на широкий спектр задач, решаемых с применением перечис­
ленных моделей, до настоящего времени серьезной проблемой в практике 
строительства остается регулирование и устранение последствий усадки бето­
на.

Привлекательным, с точки зрения решения рассматриваемой проблемы, 
является применение расширяющихся вяжущих, способных увеличивать на­
чальный объем структуры даже при твердении в условиях внешнего ограниче­
ния.

Наиболее эффективными расширяющимися добавками признаны сульфоа- 
люминатные композиции [2,3]. Управляя минералогическим составом сульфоа- 
люминатных композиций можно получать самые разнообразные цементы и бе­
тоны на их основе: от бетонов с компенсированной усадкой до напрягающих 
бетонов. Вместе с тем, назначить оптимальный минералогический состав суль- 
фоалюминатной композиции очень сложно, так как расширяющиеся структуры 
чутко реагируют на изменение внешних факторов неполным развитием дефор­
маций расширения или саморазрушением. Известным недостатком расширяю­
щихся структур является также потеря достигаемых деформаций во времени 
вследствие усадки или перекристаллизации продуктов гидратации. В общем 
случае результат совместного влияния минералогии портландцемента, тонкости 
помола, дозировки добавки, водоцементного отношения, температуры тверде­
ния, режима увлажнения и прочих факторов пока не удается прогнозировать на 
основании существующих опытных данных.

В связи с этим для применения сульфоалюминатных расширяющихся це­
ментов на практике необходимо иметь надежные методы прогнозирования ха­
рактеристик бетонов на их основе с учетом возможного влияния различных 
внешних факторов.

В данной работе представлены некоторые возможности применения суще­
ствующих методов моделирования структуры цементных бетонов для решения 
задач прогнозирования собственных деформаций цементных систем.

На сегодняшний день достигнуты определенные результаты в реализации 
начального этапа -  в построении модели структуры и свойств цементного кам­
ня, предназначенной в перспективе для прогнозирования собственных дефор­
маций бетона с учетом некоторых технологических факторов (В/Ц, температу­
ры, влажности среды).

Основные положения модели
Модель базируется на известных представлениях о механизме структуро- 

образования расширяющихся цементных систем. Коротко эти представления 
сводятся к следующему, рис. 1.

Структура цементного камня развивается при взаимодействии двух парал­
лельных процессов: расширения и набора прочности. Расширение вызвано 
взаимодействем минералов сульфоалюминатной фазы цемента с образованием 
сложной соли -  эттрингита. Этгрингит кристаллизуется на поверхности алю- 
минатных фаз топохимически и, накапливаясь, образует вместе с алюминатны-
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ми частицами активно растущие комплексы. Параллельно протекает процесс 
гидратации силикатных минералов, что обуславливает развитие прочности це­
ментного камня. Скорости процессов набора прочности и расширения актив­
ных комплексов должны быть определенным образом согласованы, так как от 
этого зависит внешняя деформация цементного камня. Если прочный силикат­
ный каркас формируется недостаточно быстро по отношению к скорости рас­
ширения активных центров, цементный камень разрушается. Если же скорость 
набора прочности высока, собственная жесткость структуры становится мощ­
ным ограничением для роста активных центров. В этом случае деформации рас­
ширения цементного камня отсутствуют.

Е«г
Рисунок 1 -  Физическая т реологические модели структуры 

сульфоалюминатной цементной системы

По мнению авторов работы [9], продукты реакций сульфоалюминатной и 
силикатной фаз не образуют между собой прочных контактов срастания. По­
этому в расширяющейся цементной системе можно выделить две параллельно 
развивающиеся и механически взаимодействующие составляющие -  активные 
центры и пассивный силикатный каркас, рис. 1. При этом общая деформация 
цементного камня зависит от деформации активных центров (эттрингита) и 
жесткостных характеристик обоих составляющих. Расчет деформаций и на­
пряжений в рассматриваемой системе базируется на реологических моделях, 
представленные на рисунке 1.

1.1 Базовая реологическая модель цементной матрицы
В базовой реологической модели активные центры (алюминатные части­

цы с оболочкой эттрингита) смоделированы упругим элементом (см. рис.1) и
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элементом, не имеющим жесткости, но изменяющимся в объеме. Этот элемент 
характеризует величину свободной деформации активных центров. Прочност­
ной силикатный каркас наделен вязкоупругими свойствами (см. рис.1), прева­
лирующими в период наиболее интенсивной гидратации и расширения цемент­
ного камня. Полученные две цепочки реологических моделей соединены па­
раллельно, что обеспечивает совместность их деформаций (рис.2).

“ettr” F e t t r — a v — nD—
®e ttr

1 e ttr  
◄-------

“CSH” C S

rVWS F c s h ^

Рисунок 2 -  Базовая реологическая модель структуры расширяющегося
цементного камня

Поскольку в гидратирующей расширяющейся цементной системе все 
внутренние усилия, вызванные накоплением объема эттрингита (в модели -  уд­
линением ветви «ettr», рис. 2), взаимоуравновешены, деформация цементного 
камня определяется на основании условия равновесия Fettr = FCSH, из которого 
следует:

е = О)
1 +

CeJ l  + <p)
где etttr-  деформация эттрингита, Cettr, Cs -  жесткости сульфоалюминат- 

ной и силикатной структур, (р -  коэффициент, характеризующий запаздывание 
упругих деформаций относительно приложенных напряжений.

Согласно ф. (1), для расчета деформации цементного камня необходимо 
определить жесткости компонентов сульфоалюминатной и силикатной струк­
тур Cetlr, Cs и величину деформаций активного элемента ее11г в реологической 
модели структуры.

Решение этой задачи имеет определенную систему предпосылок.
Так, формирование жесткости структуры обусловлено химическим взаимо­

действием минералов цементного клинкера с водой. Чем больше степень гидра­
тации цемента (т.е. чем полнее цемент реагирует с водой), тем выше прочность 
и жесткость структуры.

Деформация активного комплекса также зависит от количества образую­
щихся продуктов гидратации. Кроме того, величина деформации активного 
компонента зависит от геометрических параметров структуры (дисперсности 
частиц, параметров пористости).

Наконец, результат -  деформация расширения цементного камня, -  зави­
сит от особенностей внутреннего механического взаимодействия двух рассмат­
риваемых структур.
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[ Все эти явления тесно взаимосвязаны. Поэтому подход к моделированию 
структуры и деформаций цементной системы должен быть комплексным, охва­
тывающим химический, геометрический, механический аспекты твердения.

1.2 Химическое моделирование
Для определения жесткостей, изменения объема эттрингита и характери­

стик пористости необходимо знать историю преобразования фазового состава 
структуры в процессе твердения.

Гидратационное развитие структуры моделируется на основании химиче­
ских реакций, характерных для основных минералов цементного клинкера [2-4, 
9-11]. Для каждой реакции устанавливаются: кинетические параметры, объем­
ный эффект реакции, механизм и возможность протекания реакции. Именно на 
этом этапе моделирования учитывается влияние на процесс гидратации таких 
внешних факторов как температура и влажность окружающей среды. Так, на­
пример, при изменении температуры корректируются кинетические параметры 
реакций (на основании уравнения Аррениуса) [6]. Роль влажности учитывается 
при расчете количества воды, доступной для гидратации.

Обобщенной характеристикой фазового состава является диаграмма фазо­
вых переходов, получаемая в результате моделирования гидратационного раз­
вития структуры. Диаграмма служит основным источником исходных данных 
для определения деформации активных центров и жесткостных характеристик.

1.3 Геометрическое моделирование. Расчет деформации эттрингита
При построении геометрической модели цементной системы приняты до­

пущения, касающиеся в основном формы, гранулометрии и способа упаковки 
цементных частиц: 1) цемент, затворенный водой, рассматривается как сово­
купность моноразмерных частиц сферической формы, расположенных на рав­
ном расстоянии друг от друга согласно правилам кубической упаковки; 2) раз­
мер частицы рассчитывается исходя из удельной площади поверхности цемен­
та; 3) свойства цементной матрицы могут быть описаны при рассмотрении ре­
презентативной кубической ячейки, размер которой определяется с учетом В/Ц.

Из совместного рассмотрения химической и геометрической моделей оп­
ределяют момент схватывания и свободную деформацию активных цен­
тров £,„,[12].

1.4 Структурно-механическое моделирование.
Расчет жесткостей элементов реологической модели

Силикатный сросток цементного камня, а также растущие сульфоалюми- 
натные центры многокомпонентны. Поэтому их жесткости Cettr, Cs рассчиты­
ваются как гомогенизированные (усредненные) характеристики с учетом жест­
костей и объемного содержания частиц клинкера, геля C-S-H, кристаллов эт­
трингита и пр. Задача гомогенизации физико-механических характеристик ре­
шается с применением положений механики композитных материалов. В осно­
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ву расчета положена двухуровневая структурная модель цементного камня -  
«матрица -  включение», предложенная авторами работы [6].

1.5 Развитие структуры во времени. Задача о согласовании скоростей 
процессов расширения и набора прочности

Период наиболее интенсивного расширения сульфоалюминатной системы 
сопровождается частичным разрушением первичной структуры цементного 
камня и постоянным обновлением силикатных связей.

Для моделирования развития структуры во времени базовая реологическая 
модель деформаций, представленная на рис.2, усовершенствована с примене­
нием основных положений теории солидификации (solidification theory) или 
теории упрочняющегося материала [13]. Согласно положениям теории солиди­
фикации процессы расширения и набора прочности смоделированы добавлени­
ем к базовой реологической модели новых ветвей, характеризующих соответст­
венно приращение сульфоалюминатной и силикатной фаз (обозначенных на 
рис. 2 как «ettr» и «CSH»). При этом накопление вынужденных деформаций от­
ражено последовательным присоединением дополнительных ветвей, набор 
прочности -  параллельным, рис. 3. Количество добавляемых ветвей зависит от 
скорости гидратации цемента и определяется на основании диаграммы фазовых 
переходов.

Рисунок 3 -  Реологическая модель расширяющегося цементного камня
в общем виде
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Рисунок 4 -  Обобщенная модель структуры и собственных деформаций 
сульфоалюминатной цементной системы

Некоторые связи, образованные силикатными сростками, могут разру­
шаться при достижении предельной деформации (если XX > е 1̂ н ). Соответст­
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венно уменьшается общая жесткость и прочность структуры. Так моделируют­
ся характерные для напрягающего цемента спады прочности, часто наблюдае­
мые в экспериментах на стадии структурообразования.

Для расчетной схемы, представленной на рисунке 3, уравнения равновесия 
сил, выраженные через деформации, имеют вид:

<=| 1 + Фп /=1 1 + (Рх <=2
^ - • * л (2)

+  (р 0 I =1 1 +  <Р\ >=2 1 +  (р „ _ х

Приращения деформаций за соответствующие интервалы времени опреде­
ляются последовательным решением уравнений типа (2) относительно еп (а 
для промежуточных связей -  относительно ei ). Общая деформация цементного 
камня рассчитывается как сумма приращений е , :

£tot (3)

Следует обратить внимание на то, что для практических целей деформа­
ции цементного камня следует рассчитывать в условиях внешнего механиче­
ского ограничения. То есть, принимая во внимание наличие заполнителя и ар­
матуры, условия равновесия для модели, представленной на рис. 3, следует за­
писывать с учетом внешней приложенной силы.

Обобщенная схема расчетной модели деформаций расширения твердею­
щей сульфоалюминатной цементной системы представлена на рис. 4. Там же 
приведены некоторые результаты расчета свободных деформаций расширения 
и прочностных характеристик цементного камня.

Заключение
Сравнительный анализ экспериментальных и расчетных данных, получен­

ных с применением предложенной расчетной модели [12,14], позволил заклю­
чить: модель успешно воспроизводит развитие физико-химических и механиче­
ских процессов структурообразования и адекватно отражает их роль в развитии 
деформаций. Следует отметить, что комплексный подход к моделированию 
структурообразования позволяет решать с использованием данной модели за­
дачи, касающиеся не только характеристик расширения и прочности. На осно­
вании модели могут быть рассчитаны характеристики пористости и спрогнози­
рованы деформации усадки, параметры проницаемости и долговечности. Кро­
ме того, разработанная модель позволяет контролировать процессы структуро­
образования при наличии физико-механического взаимодействия с внешней 
средой. К примеру, внешнее механическое ограничение, в роли которого могут 
выступать заполнители или арматура, или вклад усадочных явлений, могут 
быть учтены добавлением к реологической модели внешнего усилия. Это от­
крывает перспективы в прогнозировании связанных деформаций цементного 
камня (деформаций бетонов и растворов), а также в определении величины са- 
монапряжения железобетонных конструкций [14].
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