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内容概要

　　
《高分子物理实验》是应用型高校高分子材料与工程专业系列教材。
全书共分为四个部分：概述、实验部分、附录和实验记录及报告。
实验部分分别从聚合物的溶液性质、聚合物的结构分析、聚合物的力学性能、聚合物的流变特性、聚
合物的热性能和电学性能、综合设计实验六个方面进行具体实验分析，附录更列明了各个实验中可能
用到的数据信息，最后的实验记录及报告则需要学生和老师共同完成。

　　
《高分子物理实验》适合作为各类高分子专业学生的专业必修课或选修课教材，也可作为高分子材料
科学与工程专业研究生教学及从事高分子科学研究工作的人员参考。
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章节摘录

版权页：   插图：   三、实验原理 C—C单键是σ键，其电子云分布具有轴对称性。
因此，键相连的两个碳原子可以相对旋转而不影响电子云的分布。
原子或与原子团周围单键内旋转的结果将使原子在空间的排布方式不断地变换。
长链分子主链单键的内旋转赋予高分子链以柔性，致使高分子链可任取不同的卷曲程度。
高分子链的卷曲程度可以用高分子链两端点间直线距离——末端距来度量，高分子链卷曲越厉害，末
端距越短。
高分子长链能以不同程度卷曲的特征称为柔性。
高分子链的柔性是高聚物具有高弹性的根本原因，也是决定高聚物玻璃化温度高低的主要因素。
高分子链的末端距是一个统计平均值，通常采用它的平方的平均值，叫做均方末端距，通常是用高分
子溶液性质的实验来测定的。
 高分子材料的飞速发展使传统的实验方法难以应付。
近几年，由于计算机主宰的能够模拟真实发展体系的结构与行为的方法形成了一个全新的领域。
这个新领域就是“分子模拟”。
 “分子模拟”是用计算机以原子水平的分子模型来模拟分子的结构与行为，进而模拟分子体系的各种
物理和化学性质。
分子模拟法不但可以模拟分子的静态结构，也可以模拟分子的动态行为（如分子链的弯曲运动，分子
间氢键的缔合作用与解缔行为，分子在表面的吸附行为以及分子的扩散等）。
该法能使一般的实验化学家、实验物理学家方便地使用分子模拟方法在屏幕上看到分子的运动像电影
一样逼真。
 原子组成分子。
原子与原子之间的空间位置，由于键与键之间的伸缩、弯曲和扭转角的变化而不断变化，占主导地位
的排列方式是低能量的。
分子中原子之问的拓扑结构是由分子力场而不是重力场确定的。
整个分子的势能被分子力场确定，或者说，分子力场在分子的势能函数中被表达。
 “原子的种类”是指同种元素的原子由不同的键接方式，或不同的原子轨道杂化方式所引起的种类上
的不同（这里不是讲化学元素各异的原子的种类），这是一个十分重要的问题。
 本软件提供24个使用的元素，有C、H、O、N、F、Cl、Br、I、S、Si、P、B、Ge、Sn、Se、Te、Al
、Ga、As、Sb、Na、Ca、Fe、Zn。
 整个分子结构的能量优化过程如下： ①选定一个分子的初始结构； ②找出分子中的全部内坐标； ③
建立该分子体系的势能函数表达式； ④计算该势能对笛卡尔坐标的一阶、二阶导数； ⑤计算出结构
优化所需要的笛卡尔坐标的增量； ⑥得到新的结构，重复步骤④、⑤、⑥。
 本实验首先计算聚丙烯酸甲酯的构象能量，其次通过分子力学以及分子动力学计算得到聚丙烯酸甲酯
合理分子构象（能量最低）及其动态展示。
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