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  粗視化分子動力学法による高分子間界面の相溶性とレオロジー 
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【緒言】 

 高分子材料は軽くて丈夫なだけでなく低コストで成

型加工がしやすいという利点を有しており、現在さま

ざまな分野で大量に使用されるに至っている。さらに

近年、付加価値の高い高機能化、高性能化への要求が

高まっている。異種類の高分子を複合するポリマーブ

レンドは製品特性が調節でき、高機能、高性能高分子

材料を生み出す技術として非常に有用である。しかし

異種高分子間の界面の状態を知り界面を制御しなけれ

ば、通常は界面から破壊する。よって 高分子複合材料

の高分子間界面の状態を知ることが重要である。 

異種高分子間の相溶性は複合する高分子によって異

なる。相溶性が異なると高分子間界面の厚さが変化し、

力学応答も異なる。 

 本研究では、粗視化分子動力学計算により高分子界

面のレオロジーと相溶性の関係を分子レベルで解明す

ることを目的とする。 

【分子モデル及びポテンシャル】 

 直鎖高分子を粗視化したビーズスプリングモデルを

用いる。ビーズスプリングモデルとは、数モノマーユ

ニットを一つのビーズと見なし、仮想的なバネで結合

したものである。異種ポリマー間の相互作用として

WCAポテンシャルを用いる。相溶性は同種ビーズ間

及び異種ビーズ間WCAポテンシャルのエネルギーの

差に依存する。 
【シミュレーション】 

 異種高分子間相互と分子鎖長が相溶性に与える影響

を見るために、二成分メルト系の平衡状態における界

面厚さを求めた。次に二成分積層メルトの力学応答を

把握するために、単純せん断流下のせん断応力を求め

た。せん断粘度 yx とせん断応力 yxP はそれぞれ次式

で表される[1]： 

,




yx

yx

P
   

n
xyxyyx Frvmv

V
P ).(

1
 

ここでm,v,r,Fはそれぞれビーズの質量、速度、位置、

力である。せん断速度および粘度の非一様性と、分子

鎖長および相溶性の関係を調べた。 
【結果及び考察】 

 界面厚さと相溶性及び分子鎖長の関係を Fig.1 に示

す。どの分子鎖長においても異種高分子間相互作用を

大きくすると界面厚さは減少した。また、分子鎖長を

長くすると界面厚さは減少した。これは界面における

相互作用エネルギーが増加するため、エネルギーが小

さくなるように界面厚さが減少したと考えた。 
 一成分系のせん断粘度を Fig.2 に示す。どの分子鎖

長においても shear-thinningが観測された。分子鎖長

が長くなると shear-thinning がより小さい剪断速度

で生じている。これは分子鎖長が長くなるほど緩和時

間も長くなるので、分子鎖長が長いポリマーほど低剪

断速度においても剪断による変形に緩和が追随できな

いということに起因している[2]。 
【結言】 

二成分系の平衡状態において異種高分子間相互作用

と分子鎖長を変化させることにより、異種高分子間相

互作用と分子鎖長が相溶性に与える影響を示した。ま

た、二成分系の比較対象として一成分系での粘度を示

した。 
  講演では二層系の界面の粘度と相溶性の関係につ

いて議論する。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Fig.1.界面厚さと相溶性及び分子鎖長の関係. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Fig.2.一成分系のせん断粘度.  
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