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稀土热塑性聚氨酯防辐射复合材料研究
 谭海  翟虹杰  朱洪艳  华菲雪

南京审计大学计算机学院，江苏 南京 211800 

摘要：本研究通过分子动力学模拟，系统探究了稀土氧化物增强热塑性聚氨酯（TPU）复合材料的防辐射性能。基于 Materials 
Studio 软件构建了稀土 /TPU 复合材料的分子模型，模拟其在辐射条件下的结构稳定性、力学性能及辐射屏蔽效率。稀土 /TPU
复合材料兼具轻量化、高屏蔽效率和回收性，为核辐射防护材料的设计提供了理论依据。未来研究可进一步探索新型稀土化合物
配方以扩展其应用范围。
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Abstract: This study explores rare earth oxide-reinforced thermoplastic polyurethane (TPU) composites via molecular dynamics 
simulations. Using Materials Studio, simulations revealed that optimized rare earth oxide addition enhances tensile strength, hardness, 
and radiation resistance.The lightweight, high-efficiency shielding, and recyclable TPU composites offer a promising solution for 
radiation protection. Future work may focus on novel rare earth formulations.
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引言

为了有效防护核辐射对人体的危害，人们
开发了各种防辐射材料。传统防护材料如铅板、
含硼聚乙烯及混凝土等存在重量大、柔韧性差
或耐久性不足等缺陷，难以满足现代辐射防护
装备对轻量化、柔性化和多功能化的需求。因
此研究新型防辐射材料具有重要意义。其中聚
氨酯复合材料可以提高金属屏蔽填料的负载率，
改善材料的力学性能、耐老化性能和穿着舒适
度 [1]。稀土氧化物作为一种重要的增强剂，可
以有效提高材料的防辐射性能。本研究旨在通
过分子动力学模拟，研究稀土 / 热塑性聚氨酯
复合材料在不同氧化物掺杂下的辐射防护效能
分析，并为进一步优化材料设计提供参考。

一、聚氨酯基体性能分析

（一）结构组成 
热塑性聚氨酯由软段域和硬段域交替构成，

其中软段为柔性长链聚醚 / 聚酯多元醇，硬段
则由二异氰酸酯与扩链剂通过逐步聚合形成。
该材料通过预聚 - 扩链两步法制备，即异氰酸

酯与多元醇首先生成预聚体，随后与扩链剂发
生硫化反应交联固化。

（二）力学性能 
聚氨酯的拉伸强度以及弹性比较高，相较

于传统橡胶材料，热塑性聚氨酯展现出更优异
的综合力学性能：其拉伸强度与弹性模量显著
提升，硬度范围（邵氏 A 60-95）覆盖更广。
在中等硬度区间，材料同时兼具高强度、高定
伸应力及优异的抗撕裂性能。TPU 的耐磨耗性
能尤为突出，经测试其耐磨系数较天然橡胶提
升约 900%。稀土元素的引入可显著调控聚合物
基体的微观结构与界面作用，从而对其宏观性
能产生积极影响。稀土化合物制成超微粉，将
其用在高分子材料及聚氨酯中，有望提高或改
进某些力学性能 [2]。

（三）耐辐射性能
聚氨酯作为一种重要的工程塑料，在防辐

射领域具有良好的性能表现 [3]。聚氨酯的分子
结构包含了软段和硬段两个部分，由长链多元
醇构成软段，硬段则由异氰酸酯和扩链剂组成，
其复杂的结构赋予了聚氨酯优异的机械性能和
耐化学性能，使其能够在各种恶劣环境下保持
稳定的性能表现。在高能射线的辐射环境下，
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聚氨酯能够有效吸收和分散辐射能量，从而减
缓辐射对其结构和性能的影响。其分子内部的
键结构能够有效地阻止辐射能量的传递，降低
辐射对分子的直接损伤，从而保持了材料的稳
定性和可靠性。此外，聚氨酯具有良好的耐热
性和耐磨性，在辐射环境中，聚氨酯能够保持
其原有的力学性能和化学稳定性，不易发生退
化或降解，从而确保了设备和结构的长期可靠
运行。

二、稀土氧化物复合

（一）稀土氧化物防辐射性能
稀土氧化物在防辐射复合材料中具有重要

意义，其优异的防辐射性能使得其成为一种具
有独特潜力的材料 [4]。稀土氧化物的防辐射性
能主要源于其特殊的电子结构和化学性质。稀
土元素具有丰富的电子能级和复杂的能带结构。
特殊的电子结构赋予了稀土氧化物良好的吸收
和散射辐射能力，使其能够有效地吸收高能射
线，从而保护材料和设备免受辐射的侵害。稀
土氧化物高原子序数和密度使稀土氧化物能够
有效地吸收和散射辐射粒子，从而减少辐射对
材料的穿透和侵害。稀土氧化物具有良好的化
学稳定性和耐热性，可以在高能辐射环境中保
持着较稳定的化学性质和结构完整性。

（二）稀土化合物改进聚氨酯材料的力学
性能

通过将稀土化合物引入聚氨酯基体 [5] 中，
可以改善聚氨酯的力学性能，提高其强度、硬度、
耐磨性和耐老化性等方面的性能，从而扩展其
在不同领域的应用范围。常见的方法有将稀土
化合物作为填料添加到聚氨酯基体中。这些填
料可以是稀土氧化物、稀土纳米颗粒或其他稀
土化合物。稀土化合物具有高密度和较大的原
子序数，可以有效地增加复合材料的质量，并
提高其对辐射的屏蔽能力。稀土化合物的独特
结构和化学性质还可以与聚氨酯基体相互作用，
改善复合材料的力学性能。通过在聚氨酯基体
中引入稀土化合物，可以形成一种强化网络结
构，有效地防止材料的屈服和断裂，从而提高
其拉伸强度和硬度。稀土化合物的高硬度和化
学稳定性可以有效地抵抗外部环境的侵蚀和磨
损，延长复合材料的使用寿命。稀土 /TPU 复
合材料在实现高屏蔽的同时能有效降低材料的
质量。选用 TPU 作为基体，能够提高复合材料
的防辐射 M 值和 P 值。复合材料可以加工回收
且防辐射性能不改变，是一种绿色的辐射防护
材料 [6]。

三、分子动力学实验分析

TPU 复合材料在防辐射领域具有广泛的应
用前景，为了更好地理解 TPU 防辐射性能并进
一步优化材料设计，利用计算模拟方法，通过
模拟稀土 / 热塑性聚氨酯复合材料的分子结构

及其相互作用，来研究材料的防辐射性能。通
过模拟稀土元素与聚氨酯基体之间的键合、扩
散和交换过程，可以揭示稀土元素在复合材料
中的分布规律、稳定性和对材料性能的影响。
通过模拟材料在受力和辐射条件下的响应行为，
可以预测材料的拉伸、弯曲、抗压等力学性能，
并评估其在不同辐射剂量下的稳定性和耐久性。

（一）模拟方法与模型构建 
运用 Materials Studio 平台，实施几何结构

优化、物性预测及 X 射线衍射谱图模拟，结合
分子动力学模拟与密度泛函理论计算，开展多
尺度耦合研究。通过建立 3D 分子模型，深入
模拟分析有机、无机材料以及聚合物。

（二）分子模型建立
乙二醇（图 1）与二苯基甲烷二异氰酸酯

（图 2）在一定条件下反应生成

， 和 乙 二 醇 继 续 反 应 生 成

，

图 1 乙二醇

与 反应生成

， 经 过 一 系 列 反 应， 最 终 生 成

（图 3）。

图 2 二苯基甲烷二异氰酸酯
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图 3 聚氨酯

（三）不同氧化物添加下的防辐射性能
采用热塑性聚氨酯作为基体材料，并添加不

同质量百分比的氧化镧、氧化钇和氧化铽等稀土
氧化物作为增强剂。使用 Materials Studio 软件进
行分子动力学模拟。首先构建稀土 / 聚氨酯复合
材料的分子结构模型，然后模拟材料在外界核辐
射条件下的行为，包括结构变化、力学性能和辐
射吸收能力。模拟过程包括对纯聚氨酯材料和添
加不同氧化物后的复合材料进行力学性能和辐射
吸收性能的模拟分析计算得到材料的拉伸强度、
断裂伸长率、硬度等力学性能参数，并评估其在
不同核辐射条件下的防护效果。模拟结果显示，
添加稀土氧化物后，材料的结构发生了显著变化。
例如，Sm2O3 是一种射线的有效屏蔽物质。添加
Sm2O3 后是的复合材料防辐射性能优于传统 TPU
材料 [7]。稀土氧化物颗粒的分散状态和尺寸影响
了材料的微观结构，添加稀土氧化物可以提高材
料的力学强度和硬度，使其具有更好的耐辐射性
能。适量的氧化物添加可以改善材料的抗拉伸能
力和断裂伸长率，增强其耐辐射能力。同时，采
用硬脂酸预先包裹稀土填料的方式，可以改善其
在基体热塑性氨酯中的分散性，达到提高复合材
料拉伸强度的目的，提高了材料的使用价值 [8]。
模拟结果表明，添加稀土氧化物后材料的辐射吸
收能力显著增强，稀土元素的高原子序数和密度
使其能够有效吸收核辐射，降低辐射对人体的危
害 [9]。

四、结论与展望

本研究通过分子动力学模拟，系统考察了不
同稀土氧化物（REO）添加量对 TPU 复合材料
辐射屏蔽效能的影响机制。实验结果表明，当稀
土氧化物添加量处于优化区间时，可以显著提高
材料的结构稳定性、力学性能和辐射吸收能力。
未来的研究可以进一步优化材料配方，探索新型
稀土化合物对防辐射性能的影响，开发生物基聚
氨酯 [10] 或稀土回收技术 [11]，推动辐射防护材料
的绿色化转型，提高防护效果和拓展复合新型复

合材料在深空探测、核医学等新兴领域的应用。
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