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提要 旨在建立和形成一套微机化的高分子稀溶液结构流变学—���
�
������� 模型 本 征

值及其函数
、
物料函数的求解数学模型程序包

。
此方法具有方便

、

灵活
、

通用性强的特点
。

用计

算机辅助研究结构与性质参数之间的关系
。
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� 引言

在聚合物流体结构流变学中
，
稀溶液的结

构流变学理论发展得比较充分
。

作为高分子稀

溶液结构模型之一的 ��
��

�
一����模型

，
能

够定量地描述实际柔性线性链高分子
，
并将流

变性质与可测的大分子结构参数联系起来 “ ’ 。

以往
，
�����一����模型 的 本 征值及其函数

的计算都在大型计算机上
‘�· “ 〕 ，

在微 型机上实

现的一体化
，
即从计算到求解

，
直至作出曲线

图形
，

尚未见报道
。

� 计算方法

现有的高分子稀溶液结构模型
，
都是抓住

高分子运动的某些本质进行模 型抽象
。
���

��

最早运用正交座标变换法
，
将珠簧链的运动方

程的求解
，
归结为求� � �阶实对称矩阵的本

征值问题
。

同时
，
�����模型 提供的最重要的

工作是精确计算松弛时间丁，，
而由一组松弛时

间可决定物料函数� 确定松弛时间�，
的关键是

算出本征值入
，‘ ” ， 入，

由下列矩阵的特征方程所

决定
�
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其中
，
沪为流体力学相互作用因子 � �为

高分子链段数， �为链 段 阻 力 系数
。

可以看

到
，
��和 �是决定本征值的仅有参数

。

程序设

计只要给出沪和 �的值
，
将自动产生 � 又 �阶

实对称矩阵 �见程序�框图�
。

输 入 �� �由一

些作者精确计算过
，
它的 范 围 最 大由�

�

��到

陈金凤 实验师
，
电大计算机

应用专业毕业
。

从����年开始

从事计算机在化学中的应用
，

主要是数据库方面的工作
，
有

微型计算机化学信息检索
、
化

学结构的认飞�线性 编 码 在计
算机中的转换

、

商分争材橄数
据库一工程塑 料 数据库系统
�汉宇�习沼名�脚管理�嘟

，鸟
，
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�和 � 值

，
程 序 根 据 公式 ���

、

���计算导出实对称矩阵元素
。

因为在实对

称矩阵中
，
上三角元素与下三角元素相等

，

故

在程序中增加元素转置功能
，

再根据公式���

算出矩阵�
。

然后
，
调解实对称矩阵程序计算

�。 �入就
。
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物料函数

粘度 刀�勺
� � ，。 ���� ���

最大松弛时间 几
�二

一 ” ，�� ���

第一法向应力系数 甲，一�” 。 铸�又

���

特性动态粘度 ” ， � ” ，� ，����

��，� 。 勺，
���

特性动态模量 ��， � ” ��凡

�， � 。 勺�， ���

拉伸粘度 飞 ��勺�� �，����
���

式中

附 � �
。
��万 ��一��

勺
� � �，

�

，
勺

�

为 溶 剂 粘

度
，
�。单位分子量的 无 扰 尺 寸 � �为绝对温

度 ��为玻尔兹曼常数 �， 为单位内的分子数 �

。 为角频率� 云为拉伸速率
。

再由物料函数计算值作出曲线图
，
表征物

料函数与结构参数之间的关系
，
代替以往的手

工过程
。

� �
�

�

图 � 程序设计 �框图

得出本征值
。

根据本征值计算其本征值函数和

物料函数
。

一些重要的本征 值函 数 和 物料函

数如下
�

本征值函数

一 �
�

�

产峨��朴︶灿。一

����订�

图 � 最大松弛时间��
�二

与分子量�的关系

�，二 乙入石
‘

���

整个过程为由��个程序组 成的 程 序 包
。

���求�
� �阶实对称矩阵

，
程序 � � ���解矩

阵计算本征值
，
程序� ， ���计算本征值函数

、
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物料函数
，

程序 �
、
� ， ���作图显示程序�

。

其 中 �个是用高级��
����语言具体编写 �程序

�
、
�

、
��

。

求解�
� �阶实对称矩阵的本征

流程序调用清华大学服本
‘的 ，

对它略加改动
。

�

作图程序引自现有的����程序
〔 “ 。

程序执行
，

人机对活方式
。

函数计算由于其涉及的物理量

较多
，
选用菜单方式

。

各计算结果采用数据文

件方式存储
，
或打印或再取读数据

，
不用人工

干预
。

程序执行可按顺序
，
也可单独作系列运

算
。

直至作图显示
，
系列化 较 强

，
可在 工��

系列机以及具有 ������语言的 计算机上运行
。

� 结果及讨论

一般来说
，

在大中型计算机中不难解出实

对称矩阵的本征值
，

但应用微型机计算
，
� � �

阶实对称矩阵的大小受内存空间的限制
，

却具

有方便
、

易操作
、

费用低和通用性强的优点
。

程序调试经反复及系列计算
，

结果验证与现有

文献所发表的数据相比
仁“ ，，

精确度仅相差万分

之一 �见表�计算结果�
。

此外
，
����

�一����模型预测的一些重要

流变性质
，
例如

，
最大松弛时间 介

。 ，

对弹性量

��

和粘性量�
�

的贡 献
，
当 �很 大时

，
认

�二

的贡

献趋向于一个常数
，

这说明
，

松弛时间谱的结

构不随分子量而改变
〔 ’ 〕 。

本实验室旨在建立和

形成一套较完整的微机化的高分子礼溶液结构

流变学—�����模型的本征值及其函数
、

物

料函数的数学运算程序包
，
用较小的� 的阶阵

���� ���的本征值计算
，
求得较高分子量的动

态力学性质
〔 ” �例如粘度等�

，
用计算机代替人
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工辅助研究结构与性质参数之间的关系
。

� 参考文献
� 许元泽

�

高分子结构流变学
�

成都
�四川教育出版

社
， ����

砰梦
�����

� �

��

���

，

������
�� �

�

�����
�

����
�

����

� 丘����� � ���正���
，
��为� � ������

�

且��

�叩
� �� ��，

�����
����� ����

�
����至�

，

���
� ，

����

� ����� � �
， ��� �

�
�

�
�

��� ���� �� ��
，

�����
����� ����

�������
，
����

� ��� �
�

������������ � �� �
�

�

���� �卜

���� ，
����

� 张巨洪等
�

�����语言程序库
�

北京� 清华大学出版

社
， ����

，���

� �����一���� � ������
，
����������� �������

������ �� � ��� ������主��
�

����
�

�
�

�
，
����




