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Проведен сравнительный анализ ведущих аналитических, численных и экспери-
ментальных методов прогнозирования и контроля порога перколяции для установ-
ления концептуальной связи между моделями для чисто математических сетей и 
физическими системами, в частности, полимерными нанокомпозитами. Анализ 
произведен с помощью моделей прогнозирования: метода Монте-Карло, спектраль-
ного метода и теория исключенного объема. Рассмотрена концепция двойной пер-
коляции и и in-situ сольвотермическое восстановление оксида графена непосред-
ственно в полимерной матрице для достижения равномерного распределения 
наполнителя. Однако достижение минимально возможного порога перколяции 
может быть нежелательным, если это ставит под угрозу структурную целост-
ность материала. Настоящий анализ демонстрирует значительный прогресс в 
прогнозировании и контроле порога перколяции стохастических систем. 
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Введение 
 
Теория перколяции, возникшая в рамках 

физики твердого тела, стала универсальным 
языком для описания широкого круга явлений 
в неупорядоченных системах [1]. Она предо-
ставляет наиболее общий подход к анализу 
процессов переноса и структурных фазовых 
переходов. Центральным понятием теории яв-
ляется порог перколяции (pc) – критическая 
концентрация элементов (например, узлов или 
связей в решетке), при которой впервые обра-
зуется бесконечный или связывающий всю 
систему кластер [2, 3]. Возникновение такого 
кластера приводит к резкому, скачкообразно-
му изменению макроскопических свойств си-
стем – таких, как электропроводность, тепло-

проводность или механическая связность.  
Актуальность изучения перколяционных пе-
реходов обусловлена их широкой применимо-
стью: от описания перехода Мотта в легиро-
ванных полупроводниках и моделирования 
распространения эпидемий до оценки устой-
чивости и надежности технологических и ин-
фраструктурных сетей [4]. Исторически про-
гнозирование порога перколяции опиралось 
преимущественно на численные методы, сре-
ди которых центральное место занимают си-
муляции Монте-Карло [5]. Эти методы позво-
ляют с высокой точностью определять pc для 
различных моделей решеток и физических си-
стем, включая композиты.  

В последние десятилетия значительное 
развитие получили аналитические подходы, 
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особенно в контексте теории сложных сетей. 
Было показано, что порог перколяции в сетях 
произвольной топологии можно оценить с по-
мощью спектральных характеристик графа.  
В частности, методы, основанные на анализе 
наибольшего собственного значения так назы-
ваемой небектрекинговой матрицы (nonback- 
tracking matrix), часто дают очень точную 
нижнюю границу для истинного значения pc. 
Одновременно с развитием методов прогнози-
рования, в прикладном материаловедении  
активно разрабатывались стратегии целена-
правленного контроля порога перколяции, 
особенно в полимерных нанокомпозитах. 
Управление значением pc является ключевым 
фактором для создания материалов с задан-
ными электрическими и механическими свой-
ствами [6, 7, 8]. Основные стратегии включа-
ют использование проводящих наполнителей 
с высоким аспектным соотношением  (на- 
пример, углеродных нанотрубок или графено-
вых листов), что позволяет значительно сни-
зить необходимую концентрацию для дости-
жения проводимости. Кроме того, приме- 
няются передовые подходы к управлению 
микроструктурой – такие, как in-situ сольво-
термическое восстановление оксида графена 
непосредственно в полимерной матрице для 
достижения равномерного распределения 
наполнителя или концепция «двойной перко-
ляции» в полимерных смесях для формирова-
ния проводящих путей при сверхнизких об-
щих концентрациях [9]. Несмотря на 
значительные успехи как в теоретическом мо-
делировании, так и в экспериментальном 
управлении сохраняется существенный раз-
рыв между этими областями. Теоретические 
модели для сетей часто игнорируют ключевые 
физические аспекты реальных материалов: 
геометрию частиц, их агломерацию, взаимо-
действие с матрицей. С другой стороны, экс-
периментальные исследования часто носят 
эмпирический характер.  

Целью данной статьи является проведение 
сравнительного анализа ведущих методов 
прогнозирования и стратегий контроля порога 
перколяции для выявления их сильных сто-
рон, ограничений и установления концепту-
ального моста между ними. Такой анализ  
необходим для перехода от метода проб и 
ошибок к рациональному, научно-обоснован- 

ному дизайну материалов с прецизионно кон-
тролируемыми перколяционными свойствами. 

 
 

Материалы и методы 
 
Настоящее исследование представляет со-

бой компаративный теоретический анализ и 
критический синтез данных, опубликованных 
в ведущих научных журналах. Работа систе-
матизирует и интегрирует существующие тео-
ретические и эмпирические результаты в еди-
ную концептуальную структуру. 

Для углубленного анализа были выбраны 
репрезентативные модели и системы, отража-
ющие современное состояние области. 

Выбор моделей прогнозирования 
1. Метод Монте-Карло (МК). Рассматри-

вается как «золотой стандарт» численного мо-
делирования перколяции благодаря его высо-
кой точности и гибкости. Особое внимание 
уделяется алгоритмам – таким, как алгоритм 
Ньюмена-Зиффа, которые эффективно приме-
няются как для анализа абстрактных сетей, 
так и для моделирования микроструктуры 
композитов [5]. 

2. Спектральный метод (nonbacktracking 
matrix). Выбран как пример передового анали-
тического подхода для оценки порога перко-
ляции связей в сетях произвольной топологии. 
Метод основан на расчете обратной величины 
наибольшего собственного значения небек-
трекинговой матрицы графа и демонстрирует 
превосходство над более простыми спек-
тральными оценками [7, 10]. 

3. Теория исключенного объема. Данная 
модель выбрана из-за ее прямой применимос- 
ти к физическим композитам с анизотропными 
наполнителями (стержни, диски). Она уста-
навливает прямую аналитическую связь меж-
ду порогом перколяции и контролируемыми 
геометрическими параметрами наполнителя –  
такими, как аспектное соотношение [8, 11, 12]. 
 
 

Выбор классов систем для анализа 
 
1. Абстрактные случайные сети. Исполь-

зуются в качестве тестовой площадки для 
оценки точности и выявления ограничений 
топологических предикторов – таких, как 
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спектральный метод. Анализ на таких систе-
мах позволяет отделить чисто топологические 
эффекты от физических [2, 3]. 

2. Полимерные нанокомпозиты. Системы, 
наполненные проводящими частицами с вы-
соким аспектным соотношением (например, 
графеном, углеродными нанотрубками), служат 
основной моделью для анализа физических 
теорий (теория исключенного объема) и экс-
периментальных стратегий контроля [8, 9, 13]. 

Критерии сравнительного анализа 
Оценка методов прогнозирования и стра-

тегий контроля проводится на основе единого 
набора критериев: 

 Предсказательная точность / Эффек-
тивность: Насколько точно модель предсказы-
вает pc или насколько эффективно стратегия 
позволяет им управлять. 

 Область применимости: Для каких си-
стем предназначен метод – для абстрактных 
сетей, физических композитов или обоих. 

 Чувствительность к параметрам: Как 
результат зависит от входных параметров – 
таких, как распределение степеней вершин в 
сети, аспектное соотношение наполнителя или 
условия синтеза. 

 Базовые допущения и ограничения:  
Какие идеализации лежат в основе метода и в 
каких условиях они нарушаются. 
 
 

Результаты 
 
3.1.  Эффективность и ограничения мето-

дов прогнозирования 
Анализ методов прогнозирования порога 

перколяции выявляет существенные различия 
в их точности, области применимости и вы-
числительной сложности. 

 
 

Численные и аналитические предикторы 
для сетей 

 
Для абстрактных сетей было показано, 

что простые аналитические оценки, основан-

ные на моментах распределения степеней 
вершин, часто оказываются неточными для 
реальных сетей, обладающих корреляциями и 
высокой кластеризацией. В то же время спек-
тральный метод, использующий небектрекин-
говую матрицу, обеспечивает стабильно точ-
ную нижнюю границу для истинного порога 
перколяции pc. Однако у всех аналитических 
индикаторов обнаруживается критический не-
достаток: их предсказательная способность 
значительно ухудшается с ростом истинного 
значения pc. Это делает их ненадежными для 
анализа так называемых «хрупких» сетей 
(например, многих инфраструктурных или 
биологических), для которых характерен  
высокий порог перколяции. Установлено, что 
причиной такого поведения является эффект 
локализации главного собственного вектора 
матрицы, из-за которого модель предсказывает 
локальный перколяционный переход, затраги-
вающий лишь конечную долю узлов сети, а не 
глобальный переход во всей системе. 

 
 
Модели для физических композитов 
 
Для композиционных материалов мощ-

ным, хотя и приближенным, инструментом 
является теория исключенного объема [12]. 
Эта модель предсказывает, что порог перко-
ляции pc обратно пропорционален аспектному 
соотношению наполнителя  [11]. Таким об-
разом, модель напрямую связывает макроско-
пический отклик системы (порог перколяции) 
с контролируемым на микроуровне парамет-
ром (геометрией частиц). Более высокую точ-
ность и физическую реалистичность обеспе-
чивают симуляции методом Монте-Карло, 
которые позволяют учитывать сложные взаи-
модействия между частицами, моделируя их 
как «твердые» (без перекрытия) или «мягкие» 
(с частичным перекрытием) объекты. Сравни-
тельная характеристика основных методов 
прогнозирования представлена в таблице. 
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Таблица 
 

Сравнительная характеристика методов прогнозирования порога перколяции 
 

Метод Базовый принцип Применимость 
Ключевые  
параметры 

Преимущества 
Ограничения  
и точность 

Монте-Карло Численное модели-
рование случайно-
го заполнения  
узлов/связей 

Сети,  
композиты 

Вероятность p, 
геометрия частиц 

Высокая  
точность,  
гибкость 

Вычислительная 
сложность 

Спектральный 
(NBM) 

Обратное 
наибольшее соб-
ственное значение 

матрицы 
(nonbacktracking 

matrix) 

Сети Топология графа Аналитическая 
скорость, точная 
нижняя граница 

Снижение  
точности для 
хрупких сетей, 
не учитывает  
геометрию 

Теория исклю-
ченного объема 

Связь pc с объемом, 
недоступным для 
центров других 

частиц 

Композиты 
(анизотропные 

частицы) 

Аспектное  
соотношение (), 

ориентация 

Прямая связь  
с геометрией 
наполнителя 

Приближенный 
характер,  

не учитывает  
агломерацию 

Сигмоидальное 
моделирование 

Аппроксимация 
экспериментальных 
данных S-образной 

кривой 

Композиты 
(эксперимент) 

Эксперименальные 
данные проводи-

мости 

Простота  
применения, 
практическая 
оценка pc 

Описательный, 
а не предсказа-
тельный; зависит 

от качества  
данных 

 
 
 

Количественный анализ стратегий  
контроля порога перколяции 

 
Свойства наполнителя и диспергирование 

 

Наиболее эффективные стратегии сниже-
ния pc в композитах основаны на использова-
нии наполнителей с высоким аспектным соот-
ношением и обеспечении их гомогенного 
распределения в матрице. Ярким примером 
является синтез композитов графен/ПВДФ (in-
situ сольвотермическим восстановлением), ко-
торый позволил достичь исключительно низ-
кого порога перколяции 0,31 об.% при крити-
ческом показателе степени t = 2,64 [8, 9]. 
Успех этого метода объясняется тем, что в 
процессе восстановления молекулы полимера 
стабилизируют индивидуальные листы графе-
на, эффективно предотвращая их агрегацию и 
способствуя формированию связной прово-
дящей сетки при минимальной концентрации. 

 
Передовые методы инженерии  

микроструктуры 
 

Концепция двойной перколяции пред-
ставляет собой более сложную стратегию кон-
троля [11]. Путем селективной локализации 

проводящего наполнителя (например, УНТ) в 
одной из фаз несмешивающейся полимерной 
смеси можно сформировать проводящую сеть 
при значительно более низкой общей концен-
трации наполнителя по сравнению с монолит-
ной системой. Этот подход эффективно создает 
«сеть внутри сети», оптимизируя использова-
ние дорогостоящего проводящего компонента. 

 
Непреднамеренные последствия перколяции 

 

Критически важным результатом является 
обнаружение того факта, что формирование 
перколяционного кластера может оказывать 
негативное влияние на другие свойства мате-
риала. Исследования композитов МУНТ/эпок- 
сидная смола показали отчетливую депрессию 
механических свойств – в частности, предела 
прочности при растяжении и вязкости разру-
шения, именно при той концентрации напол-
нителя (0,22 об.%), которая соответствует 
порогу электрической перколяции [7, 15].  
Это указывает на то, что формирующаяся 
проводящая сеть, обеспечивая перенос заряда, 
одновременно выступает в роли структурного 
дефекта, который может служить источником 
концентрации напряжений или обладать сла-
бой адгезией к матрице. 
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Обсуждение 
 

Проведенный анализ выявляет фундамен-
тальный разрыв между абстрактными, тополо-
гически-ориентированными моделями сетей и 
физической реальностью композитных мате-
риалов, где доминируют геометрические фак-
торы. Спектральные методы превосходно 
предсказывают перколяцию на основе паттер-
нов связности в графе, но они остаются «слепы» 
к физическим ограничениям реального мира –  
таким, как форма частиц, эффект исключен- 
ного объема и их склонность к агрегации.  
И наоборот – модели типа теории исключен-
ного объема успешно улавливают ключевую 
роль геометрии, но чрезмерно упрощают 
сложную, коррелированную топологию воз-
никающей в материале проводящей сети. Это 
означает, что по-настоящему предиктивная 
модель для композитов должна быть много-
масштабной, способной транслировать микро-
скопические геометрические конфигурации в 
эффективную макроскопическую топологию 
сети, что остается серьезным вызовом для со-
временной науки. Сравнение результатов с 
данными из литературы позволяет синтезиро-
вать ключевые выводы. Наблюдаемая депрес-
сия механических свойств вблизи pc служит 
важным противовесом распространенной цели 
простого снижения порога проводимости. 
Этот факт показывает, что перколяция – это 
не только электрическое, но и структурное 
явление, которое коренным образом изменяет 
свойства матрицы-хозяина. Таким образом, 
оптимизация проводящего композита требует 
мультиобъективного подхода. Достижение 
минимально возможного pc может быть неже-
лательным, если это ставит под угрозу струк-
турную целостность материала в предполага-
емом приложении. Это подчеркивает 
практическую важность комплексной харак-
теризации механических и тепловых свойств 
наряду с электрическими. Анализ опирается 
на опубликованные данные. Кроме того, для 
простоты были опущены некоторые сложные 
явления – такие, как квантовое туннелирова-
ние электронов между близко расположенными 
частицами, которое может значительно влиять 
на эффективный порог перколяции, но не 
улавливается чисто геометрическими моделями. 

Тем не менее, работа имеет как теорети-
ческую, так и практическую значимость.  

Она демонстрирует, что синергетическая 
структура, объединяющая предиктивное мо-
делирование и экспериментальный контроль, 
способна ускорить открытие новых материа-
лов. Вместо медленного процесса проб и 
ошибок, модели, даже приближенные, как 
теория исключенного объема, дают прямое 
руководство по выбору ключевых параметров 
для оптимизации (например, «использовать 
наполнители с более высоким аспектным со-
отношением»). Интеграция более сложных 
МК-симуляций, способных моделировать 
влияние технологических процессов (напри-
мер, ориентацию наполнителя), с планирова-
нием эксперимента создает эффективную пет-
лю обратной связи. Практическая значимость 
заключается в переходе от эмпирического  
поиска к рациональному, модельно-управляе- 
мому дизайну, что экономит время и ресурсы. 

На основе проведенного анализа можно 
выделить несколько перспективных направле-
ний для будущих исследований: 

1. Многомасштабное моделирование: 
Разработка моделей, которые соединяют  
эффекты на разных уровнях: от квантового 
туннелирования на наноуровне до формиро-
вания мезомасштабных кластеров и макро-
скопической топологии перколяционной сети. 

2. Подходы на основе машинного обуче-
ния: Использование алгоритмов машинного 
обучения для прямого предсказания pc по 
микрофотографиям структуры композитов, 
что позволит учесть сложные эффекты агре-
гации и дисперсии, трудно поддающиеся ана-
литическому описанию. 

3. Модели, учитывающие параметры тех-
процесса: Создание предиктивных моделей, 
входными параметрами которых являются не 
только свойства материалов (аспектное соот-
ношение), но и переменные технологического 
процесса (например, энергия ультразвуковой 
обработки, время смешивания), для прогнози-
рования конечной микроструктуры и перко-
ляционного поведения. 

 
 

Заключение 
 
Настоящий анализ демонстрирует, что, 

несмотря на значительный прогресс в прогно-
зировании и контроле порога перколяции,  
сохраняется заметный разрыв между идеали-
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зированными теоретическими моделями и 
сложностью реальных неупорядоченных си-
стем. Предиктивные методы, основанные на 
топологии сетей, предлагают ценные теорети-
ческие инсайты, но их прямое применение к 
физическим композитам, где доминируют 
геометрические факторы, ограничено. Пере-
довая инженерия микроструктуры, включая 
in-situ синтез и концепцию двойной перколя-
ции, доказала свою высокую эффективность в 
снижении порога перколяции, однако это мо-
жет сопровождаться компромиссами в других 
свойствах материала – таких, как механиче-
ская прочность. Дальнейший прогресс в этой 
области зависит от разработки интегрирован-
ных, многомасштабных моделей, способных 
синергетически направлять эксперименталь-
ные усилия и обеспечивать рациональный ди-
зайн передовых материалов с точно контроли-
руемыми свойствами. 
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mer nanocomposites. The analysis was performed using prediction models: the Monte Carlo 
(MC) method, the spectral method, and excluded volume theory. The concept of double per-
colation and in-situ solvothermal reduction of graphene oxide directly in the polymer matrix 
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material. This analysis demonstrates significant progress in predicting and controlling the 
percolation threshold of disordered systems. 
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