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матического программного обеспечения, получаем результат, изобра­
женный на рисунке 3.

Рис. 3. Результат расчета
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Стохастическая динамика линейных макромолекул 
в одномолекулярном приближении1

Ю.Б. Трегубова
А л т Г Т У ,  г. Ба р н а у л

Работа посвящена изучению динамики линейных макромолекул в 
одномолекулярном приближении.

Каждая макромолекула может быть эффективно представлена в ви­
де цепочки связанных броуновских частиц. При этом макромолекула 
разбивается на N субцепей длиной M/N каждая, а поведение макромо­
лекулы описывается движением линейной цепочки из N+1 броунов­

1 Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ, грант № 09-01-00293.
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ских частиц, связанных между собой последовательно упругими сила­
ми.

Пренебрегая взаимным гидродинамическим взаимодействием час­
тиц в линейном по скоростям приближении, динамика единичной це­
почки может быть описана набором стохастических уравнений [1 ]

d  2  Г a
m ~ d t * ~  = - ^ г ^  + F f  + G f  -  2 ^ T A a y r J  + ф ? ( )  (1)

a  = 0 ,1 ,..., N ,
где m -  масса броуновской частицы, связанной с кусочком макромоле- 

a  • a
кулы длины M/N, г  и г  -  координаты и скорость броуновской

s* * a  a  a
частицы, ц г/ -  сопротивление «мономерной» жидкости, и G -

эффективные силы соседних макромолекул: F® -  сила внешнего со-

a a  противления, Gi -  сила внутреннего сопротивления; ф  -  случайная

сила, 2 Тц -  коэффициент упругости пружины между соседними час­
тицами, T -  температура в энергетических единицах. Матрица 
A ay описывает соединение броуновских частиц в единую цепочку.

Случайная сила в уравнениях (1) может быть представлена как 
сумма двух независимых процессов: первое слагаемое -  это гауссов­
ский дельта-коррелированный процесс, второе -  также гауссовский, но 
не коррелированный процесс.

Решения уравнений (1) были получены в виде значений величины 
смещения центра масс макромолекулы методом Рунге-Кутта 4 поряд­
ка.

Результаты обнаруживают существование в теории характерного 
масштаба, который можно толковать как диаметр «трубки» в рептаци- 
онной теории Д'Жена [2]. Они указывают на наличие диффузного ме­
ханизма движения макромолекулы, и правомерность введения в рас­

смотрение времен релаксации .
Также для модели полимерной системы возможно введение неко­

торого единого характерного времени релаксации, что не противоре­
чит известным экспериментальным и теоретическим данным [3].
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Математическое моделирование процесса формования 
полимерных пленок в условиях двуосного растяжения 

с учетом теплопереноса1
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В работе было рассмотрено течение полимерной жидкости в одно­
мерном приближении соответствующее процессу формования поли­
мерной пленки.

При описании процесса формования полимерной пленки учтено, 
что получаемая пленка охлаждается и, одновременно, подвергается 
растяжению. Поэтому, при математическом моделировании этих про­
цессов, необходимо совместное решение уравнений для на-пряжений и 
теплопереноса.

Для нахождения установившихся напряжений при растяжении бы­
ла использована обобщенная реологическая модель Виноградова- 
Покровского [1], параметры которой являются известными функциями 
температуры.

= -  p 8 a  + 3— ai t ; 
—0

0  ( 1 )
d  1  + ( ^ - P )  I  2  p

d t a* -  vi jaj t -  vt j aj i + —  -ai t  = 3  Ti t -  3— ai jaj t ,

где <ул -  тензор напряжений; p  -  гидростатическое давление; т]0 и г 0

-  начальные значения сдвиговой вязкости и времени релаксации; vjk -  
тензор градиентов скорости; ait -  симметричный тензор анизотропии 
второго ранга; I=ajj -  первый инвариант тензора анизотропии;

Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ, грант № 09-01-00293.


