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ABOUT SOME MODELS OF POLYMER MACROMOLECULES 

 
In this article, we propose a method to build three-dimensional spatial structure of 

macro polymer molecule. 
Keywords: polymer, molecule, model. 

 
О НЕКОТОРЫХ МОДЕЛЯХ ПОЛИМЕРНЫХ МАКРОМОЛЕКУЛ 

 
В данной статье предлагается метод трехмерного построения 

пространственной структуры макро молекулы полимера. 
Ключевые слова: полимер, молекула, модель.  

 
Прогресс в различных областях науки и техники обусловлен внедрением новых 

материалов, технологических новинок, приводит к созданию новых машин, механизмов 
и конструкций, параметры которых еще вчера казались недостижимыми. К сожалению, 
все конструкции в той или иной мере обладают склонностью к разрушению, последствия 
которого могут быть весьма существенными. Таким образом, научные разработки в 
области механики разрушения и применение их результатов могут сильно влиять на 
экономическую эффективность техники. 
 Тем не менее в практических расчетах машин и элементов конструкций на 
надежность и ресурс до сих пор в основном используется эксперимент и прежний опыт, 
обобщаемые в различных банках данных. И объясняется это не только осторожностью 
или жизненной мудростью практики, но также и некоторыми недостатками 
теоретических построений в механике разрушений [1-10].  
 

Разработка математической модели: 
  

Полимеры, построенные из одинаковых мономеров, называют гомополимерами. 
Полимеры, цепи которых содержат несколько типов мономерных звеньев, называют 
сополимерами. 

Мономеры, объединяясь в макромолекулы, могут образовывать линейные, 
разветвленные и сетчатые полимеры. 

Если мономерные звенья А составляют макроцепь по формуле на рис. 1. то 
полимер является линейным. 
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Рисунок 1 - Линейный полимер. 

 
Макроцепи гомоцепных полимеров (рис. 2) состоят из одинаковых атомов, например из 
атомов углерода (карбоцепные полимеры), кремния, серы, фосфора и т.д. 
 

 
 

Рисунок 2 - Гомоцепной полимер. 
 
 
Специфика полимерного строения вещества: 
Специфика физико-химических свойства полимеров в значительной степени 
определяется их макромолекулярным строением. Определяющую роль в связи свойств и 
строения полимеров играет гибкость цепи макромолекулы. 
Гибкость цепи - это ее способность изменять форму под влиянием теплового движения 
звеньев или под действием внешних силовых полей. 
Исследование природы гибкости макроцепи следует начать с рассмотрения отдельных 
мономерных групп, ее составляющих. 
 

Внутреннее вращение в макромолекулах: 
 

Простейшим примером насыщенного углеводородного звена полимера может 
служить молекула этана - С2Н6 (рис. 3, а). В ней атомы углерода и водорода соединены 
ковалентными с образованием так называемой s-связи. Валентный угол между σ-связями 
составляет 109°28’. В пространстве такая молекула имеет структуру тетраэдра. 

 
Рисунок 3 - Модели молекул этана (а) и этилена (б). 

 
Атомные группировки молекулы этана могут вращаться вокруг углеродной связи, 

определяя внутреннее вращение звеньев. При этом звенья в пространстве могут занимать 
два предельных положения (конфигурации) - цис- и транс-: 
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Два таких крайних положения, сдвинутых на угол 60°, характеризуются разными 
значениями потенциальной энергии (U), т.е. потенциальная энергия есть функция угла 
поворота U = f(φ) (рис. 4). Самым энергетически невыгодным является цис-положение, 
самым выгодным - транс-положение. Энергия, необходимая для перехода молекулы из 
положения с минимальным значением потенциальной энергии в положение, 
соответствующее ее максимальному значению, потенциальным или активационным 
барьером вращения. Для молекулы этана высота такого барьера = 12,1 кДж/моль. 
Изменения положений атомов возможны без разрыва углеродной химической связи. 

 
Рисунок  4 - Зависимость потенциальной энергии молекулы этана от угла 

поворота метильной группы 
 

Взаимное расположение атомов и атомных групп в молекуле, которое может быть 
изменено в результате вращения отдельных частей молекулы без разрыва химических 
связей называется конформацией молекулы.  

Для молекул с меньшей степенью симметрии по сравнению с молекулой этана, 
например, молекулы 1,2-дихлорэтана, кривая принимает более сложную форму (рис. 5). 
Эти связи расположены в одной плоскости под углом 120 градусов относительно друг 
друга и относительно направления σ-связи при двух атомах углерода. Вращение атомных 
групп вокруг двойной связи невозможно без разрыва этой связи. Взаимное расположение 
атомов и атомных групп в молекуле, которое не может быть изменено в результате 
вращения отдельных частей молекулы без разрыва химических связей называется 
конфигурацией молекулы. 
 
 Гибкость макромолекул: 

Различают два понятия гибкости цепи полимера - термодинамическую и 
кинетическую гибкость. 

Термодинамическая гибкость - это способность цепи изгибаться под влиянием 
теплового движения. Определяется термодинамическая разностью потенциальных 
энергий двух соседних состояний ΔU (рис. 6). Характеризует вероятность 
конформационного перехода. 
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Рисунок 5 - Зависимость потенциальной энергии молекулы 1,2- дихлорэтана от 

угла поворота метильной группы (внизу на проекциях молекулы точкой 
обозначен атом хлора). 

 
Рисунок 6 - Энергия активации вращения. 

 
Кинетическая гибкость цепи отражает скорость перехода цепи из одного 

энергетического состояния в другое. Определяется энергией активации, т.е. величиной 
потенциального барьера U0 (рис. 6). 

 
Рисунок 7 - Модель свободно-сочлененной цепи. 
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Простейшей моделью, предложенной для описания физических свойств, в том 
числе гибкости цепи, полимеров является модель свободно-сочлененной цепи (рис. 7). В 
такой цепи нет жестко зафиксированных валентных углов и реализуется свободное 
вращение молекул. Гибкость цепи обусловливает сворачивание макромолекул в 
растворах полимеров в клубки. 
 

Следует отметить, что модель свободно-сочленённой цепи является лишь грубым 
приближением к реальной цепи и недостаточна для её описания. В полимерных цепях 
валентные углы между связями достаточно жестко зафиксированы и вращение звеньев 
не является свободным.  

 
Рисунок 8 - Модель полимерной цепи с фиксированными валентными углами. 

 
Рассмотрим цепочку простейшей полимерной молекулы - полиэтилена (рис. 8). 

Обозначим угол между осями соседних углеродов Θ. Тогда угол валентный равен π - Θ 
= 109°28’. Соседние звенья уже могут занимать произвольное положение в пространстве 
и перемещаются только по поверхности конуса раствором 2Θ.  
 
Аппробация разработанной модели наностуктурной молекулы полимера: 
 

Задавая положение первого звена полимера будем строить все последующие 
звенья в произвольном порядке (или определенном порядке), под углом 109°28’ к оси 
симметрии предыдущего звена. 

Сделаем расчеты для  молекул полимера с различным количеством звеньев, 
переходя от небольших количеств до макромолекулы. 
 

 
Рисунок 9 -  Молекула полимера (2 звена и 5 звеньев). 
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Рисунок 10 - Молекула полимера (5 звеньев, и 30 звеньев), 

для размерности в 10 анг. 
 

 
Рисунок 11 - Молекула полимера (50 звеньев), для размерности в 10 анг. 

 

 
Рисунок 12 - Разработанная программа. 
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Рисунок 13 - Молекулы полимера (1000 звеньев), для размерности в 50 анг. 
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Рисунок 14 - Молекулы полимера (1000 звеньев), для размерности в 50 анг. 
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Рисунок 15 - Молекулы полимера (1000 звеньев), для размерности в 50 анг. 
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Рисунок 16 - Молекула полимера (1000 звеньев), для размерности в 50 анг. 
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Рисунок 17 - Макро молекулы полимера (600 000 звеньев), 

для размерности в 1000 анг. 
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Рисунок 18 - Макро молекулы полимера (600 000 звеньев), 

для размерности в 1000 анг. 
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Рисунок 19 - Макро молекулы полимера (600 000 звеньев), 

для размерности в 1000 анг. 
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Рисунок 20 - Макро молекула полимера ( 1 000 000 звеньев), для размерности в 
1000 анг. 

 
 
Выводы: 
- Исследованны структуры, характеристики и свойства простейших полимеров. 
- Разработанна математическая модель молекулы полимера. 
- Разработанна программа для построения модели. 
- Построенны молекулы линейных полимерных цепочек различной длинны, от 2 звеньев, 
до 1 миллиона (нано структура клубка макрополимера). 
- Построения велись с привязкой к реальному масштабу. 
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