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分子模拟技术在高分子科学实验中的应用
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!!摘要%分子模拟技术是一项成熟的*有潜力的计算机实验技术&计算机具备高速稳定的图形处理能力&可以

将实验结果以数据和图形的形式呈现出来&数据库技术可以方便的提取和存储各种分子模型和聚合物片段&通

过可视化的三维图形的让学生更容易理解高分子科学的抽象概念&分子动力学的计算方法以牛顿力学为基础&

在一定力场下建立周期性边界条件模型&通过几何构型优化和动力学运算&直观地了解到高分子的近程结构和

聚集态结构&计算得出普通高分子实验无法得到微观相态结构&丰富了实验内容&开拓了高分子科学实验的新

领域+

!!关键词%分子模拟-高分子科学实验-聚集态结构-微观相态

高分子科学是以实验为基础的学科&但由于实验条件的限制*或者因为某些实验本身的复杂性&往往
会影响学生对高分子实验现象的准确感知与把握+由于缺乏必要的直观演示&而将这些抽象的物理概
念*物理规律未经感性认识阶段而直接上升为抽象的理论&使得抽象思维较弱的学生难以认识复杂的高
分子世界&造成了高分子结构难学的局面+众所周知&计算机除了具备高速精确的运算功能外&还具备高
度的图形处理功能+凭借这两个显著优点&计算机技术应用于高分子科学实验教学&可将原本复杂或隐
晦的物理过程转换为有序的*可控的演化过程&清晰地呈现在学生面前&弥补学生直观感觉的不足&减少
其抽象思维的难度&大大改善了教学效果+

分子动力学模拟是是依靠牛顿力学来模拟分子体系的运动&在由分子体系的不同状态构成的系统中
抽取样本&从而计算体系的构型积分&并以构型积分的结果为基础进一步计算体系的热力学量和其他宏
观性质&它可以模拟现代物理实验方法还无法考察的物理现象和物理过程&从而发展新的理论-研究化
学反应的路径*过渡态*反应机理等问题&代替以往的化学合成*结构分析*物理检测等实验&从而进行新
材料的设计&缩短新材料研制的周期&降低开发成本1#2+由于以上优点&分子模拟技术在药物分子设
计*新材料设计*高分子合成等许多领域已成为一种十分重要的方法和工具&目前科学家和工程师们对分
子模拟抱有很高的期望&在美国化学会*化工学会和化学品生产协会等发布的!"!"年技术展望中&分子
模拟被认为是到!"!"年实现化学工业从产品到过程设计完全自动化的一项关键技术1!2+因此&将分子
动力学模拟的计算机实验技术引入到高分子的教学中将是很有必要的&该技术可起到实体分子模型和课
堂教学不可能达到的效果+美国一些私立研究型大学就非常注重这方面的教学实践&塔尔萨大学就在本
科实验中模拟分子间相互作用力1’2+国内大学也有这方面的尝试&中国科技大学首开国内高分子教学模
拟的先河&使用SZ语言教师自行编写的模拟程序1)2+由于专业教师在计算机编程方面的投入时间有
限&所以很多的程序仅能进行一种分子的简单二维的模拟&例如输入一个聚丙烯分子量给出这个分子量
条件下的平面构象图&学生仅能看到一种分子构象的平面示意&这样就很难达到教学效果+如果能绘制
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各种结构的聚合物单元&搭建起任意分子的组合构型&并将这一模型从任意角度翻转&这样就可以实现全
面的三维模型处理&使学生对于构型*构象*末端距等生硬的概念的理解变得容易的多+要满足这样的教
学要求简单的自编软件显然是不行的&为此&高分子科学与工程国家级教学示范中心利用学校专项经费
的支持购进了适合我们教学要求的商业软件&在硬件条件上实验机房能够满足一个自然班的学生同时进
行操作+我们所开设分子模拟实验可以将平面的二维模型转换为图形化的三维模型&可以通过旋转进行
全角度的观察和变换方位&并可以进行分子动力学的运算&得到普通实验很难得到的实验结果+

#!直观模型

高分子链的构象*形态是高分子特有的问题也是教学的重点和难点之一+然而高分子形态的研究主
要是间接利用高分子稀溶液性质&因此通常的高分子科学实验难以直接涉及高分子链的构象及形态等微
观的理论问题+分子模拟实验的开设使学生对高分子链构象形态问题有直观*形象*透彻的了解&能弥补
实验教学的不足+具体的过程为)首先&在软件的\F395+FW25界面下画一个丙烯分子&然后再在IDF+>
V9+=U25里选7DU9V9+=U25&构建一个十个聚合单元的聚丙烯聚合物分子&此为初始构型+再用软件的

R956F.模块里的几何构型!B29U2.5=,V.FUFW4.F9;"和动力学优化!O=;4UF63"计算&得到优化后的分子结
构&将此分子结构进行三维旋转&从多个角度观察分子的构型&能够更直观的理解聚丙烯的螺旋构象&如
图#!左"所示+将优化运算后处于平衡态的结果作为建模的分子结构&采用*T模块将)个聚合物分子
加入到固定大小的模拟盒子中&再用软件的R956F.模块里的几何构型!B29U2.5=,V.FUFW4.F9;"和动力学
优化!O=;4UF63"计算&成为一个具有周期性边界条件的模拟真实聚合物聚集状态的62++&如图#!右"所
示+从中可以看出聚合物的分子链的卷曲*缠结等聚集态形式&并可以从图中直接测量分子的末端距&从
而加深对聚合物聚集态结构的理解+

图#!分子模拟软件得到的聚丙烯分子单分子图!左"和聚集态图!右"

HF:D52#!P72U9+26D+45U9+26D+29R.72V9+=V59V=+2;2U9+26D+2!+2R."4;>.724::52:4.2V4..25;!5F:7."

!!相态模拟

分子模拟在聚合物多组分相态方面的研究已成为科研上的热点1%&(2&在教学中也通过选修实验和毕
业设计等形式向本科生开放+学生能够通过这些研究增强科学研究的兴趣&开阔研究思路+例如在综合
选修模块中&学生将两嵌段的聚合物模型输入软件的O8O模块中&通过调节软段和硬段的比例得到嵌段
聚合物的层状分布结构&如图!!左"所示&这种形貌结果只有通过透射电子显微镜!P@0"才能观察到&而
面向本科生开设如此昂贵且不易维护的P@0 实验显然是不现实的&分子模拟软件恰恰填补了这个空
白+在本科毕设环节中&学生通过已经掌握的初步分子模拟知识&在查阅了英文文献后1$"#"2&模拟了以

8’<P和8TZ0为活性层的有机太阳能电池形貌+使用*TT9;3.5D6.F9;模块&以8’<P*8TZ0 和氯
苯分子为原料进行建模&密度设定为#a!:#UG+在溶剂质量占%‘情况下&分别建立了8’<Pl8TZ0 质
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量比为#l#*#l!*#l)的 的三个模型+为了获得较好的平衡态&通过退火处理&在A8P系综下&进行动力
学运算#;3&取得与文献结构一致的互穿网络结构的相分离&如图!!右"所示&并从分子模拟软件中测量
得到的纳米级分散相的尺寸+这些模拟实验所能得到的结果都是普通的学生实验难以达到的领域&而分
子模拟实验却可以很容易地让学生看到高端科研领域才能得到的实验结果+

图!!分子模拟得到的多组分相态形貌图!左"为层状结构!右"为互穿网络结构

HF:D52!!0D+.F/69UV9;2;.V7432U95V79+9:F23R95.72+4=252>3.5D6.D52!+2R."4;>.72F;.25V2;2.54.F;:
;2.[95]3.5D6.D52!5F:7."

’!结语

分子模拟技术可以通过可视化的三维图形把高分子的构象和聚集态结构清晰的展示给学生&使学生
更深入的理解高分子科学中的诸多概念&通过模拟纳米级的微观形貌得到了普通实验无法观察到的相态
结构&开拓了高分子科学实验更广阔的实验领域+总之&在高分子科学实验领域内&分子模拟实验是一项
具有前瞻性*开创性*实用性的新实验技术+
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