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Работа связана с проблемами разработки пористых нетканых полотен 

(матов) с химической структурой трудно размягчимых полиимидов, пред-

назначенных для фильтрации агрессивных амидных растворителей (диме-

тилформамид, диметилацетамид, метилпирролидон) и диметилсульфок-

сида. Указанные материалы приготовляют по технологии, состоящей из 

электропрядения исходных сополи(уретан-амидокислот) с формованием 

нетканых полотен, их каландрирования, в результате спряденные микро-

волокна компактизируются и приобретают химическую структуру по-

ли(уретан-имидов). При этом рыхлая структура полотен уплотняется, и, 

наконец, выполняется термическая обработка поли(уретан-имидных) по-

лотен, в ходе которой осуществляется селективная деструкция уретано-

вых звеньев в микроволокнах и полотна приобретают структуру пористых 

нетканых полиимидных полотен. Далее уретановые блоки удаляются из 

сополи(уретан-имидных) цепей, что благоприятно сказывается на ком-

пактизации микроволокон в операции каландрироания.  

 Работа посвящена теоретическому исследованию изменений термиче-

ских и механических свойств сополи(уретан-имидов) при вариации мольно-

го соотношения уретановых и имидных звеньев в цепях микроволокон, что 

имеет значение для компактизации микроволокон. В работе проведено мо-

делирование молекулярной динамики (МД) для выбранного сополи(уретан-

имида), чтобы оценить способность прогнозировать при моделировании 

термические и механические свойства поли(уретан-имида) и распростра-

нить моделирование на подобные сополимеры в дальнейшем. В рамках ра-

боты выполнено сравнение нескольких моделей сополи(уретан-имида) в 

двух классических силовых полях OPLS-AA и GAFF при различном учете 

значений парциальных зарядов. Анализ полученных данных показывает, 

что использование силового поля GAFF при учете значений парциальных 
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зарядов HF/6-31G*(RESP) может быть рекомендовано для компьютерного 

моделирования термических и механических свойств сополи(уретан-

имидов).  

Результаты теоретических расчетов сопоставлены с эксперименталь-

но определенными характеристиками образцов нетканых полотен сопо-

ли(уретан-имидов), идентичных по химическому строению использован-

ным при расчетах структурам. 

 

The work is related to the problems of developing porous nonwoven fabrics 

(mats) with a chemical structure of hard-to-soft polyimides intended for filtration 

of aggressive amide solvents (dimethylformamide, dimethylacetamide, methylpyr-

rolidone) and dimethylsulfoxide. The specified materials are prepared by the tech-

nology consisting of electrospinning of initial copoly(urethane-amido acids) with 

formation of non-woven fabrics, their calendering, as a result of which spun mi-

crofibers are compacted and acquire chemical structure of poly(urethane-imides). 

In this case loose structure of fabrics is compacted, and finally heat treatment of 

poly(urethane-imide) fabrics is performed, during which selective destruction of 

urethane links in microfibers is carried out and fabrics acquire structure of porous 

non-woven polyimide fabrics. Next, the urethane blocks are removed from the 

copoly(urethane-imide) chains, which has a beneficial effect on the compaction of 

the microfibers during the calendering operation. 

 The work is devoted to the theoretical study of changes in the heat resistance 

and mechanical properties of copolymers (urethane imides) with variations in the 

molar ratio of urethane and imide links in microfibre chains, which is important 

for the compactification of microfibres. In this paper, molecular dynamics (MD) 

simulations were performed for the selected copoly(urethane-imide) in order to 

evaluate the ability to predict thermal and mechanical properties of poly(urethane -

imide) during simulation and to extend the simulation to similar copolymers in the 

future. In this work, several copoly(urethane-imide) models were compared in two 

classical force fields, OPLS-AA and GAFF, with different values of partial charges 

taken into account. Analysis of the obtained data shows that the use of the GAFF 

force field with the values of partial charges HF/6-31G*(RESP) taken into account 

can be recommended for computer simulation of thermal and mechanical proper-

ties of copoly(urethane-imides). 

The results of theoretical calculations are compared with experimentally de-

termined characteristics of samples of nonwoven fabrics of copoly(urethane-

imides), identical in chemical structure to the structures used in the calculations. 
 

Ключевые слова: электропрядение, нетканые полотна, моделирование 

молекулярной динамики, полиимиды, сополи(уретан-имиды), термоэла-

стопласты, термические и механические свойства. 

 

Keywords: electrospinning, nonwoven fabric, molecular dynamics simula-

tion, polyimides, copoly(urethane-imides), thermoplastic elastomers, thermal 

and mechanical properties.  

 
В настоящее время большое внимание 

исследователи уделяют способам приго-

товления нетканых полотен (матов) [1, 2], 
в основе которых лежат процессы элек-

троформования микроволокон из полиме-

ров различной химической структуры, ко-
торые обладают важными для практики 

свойствами [3, 4]. В литературе [5] появи-
лись работы, посвященные принципам по-

лучения нетканых пористых полиимидных 
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полотен с фильтрационными свойствами 
для нужд фармацевтики. Такие полона по-

лучают в результате термической перера-
ботки электроформованных форполимеров 
полиимидов – сополи(уретан-амидокис-

лот) [6]. 
Мультиблочные (сегментные) сопо-

ли(уретан-имиды) (СПУИ) представляют 
собой сравнительно новый подкласс высо-
копрочных и высокотеплостойких эласто-

меров, некоторые из этих полимеров про-
являют свойства термоэластопластов 

[7…12]. Сополи(уретан-имидные) блоксо-
полимеры можно рассматривать как про-
дукты химической модификации полиуре-

танов с помощью имидов и как продукты 
модификации полиимидов с помощью по-

лиуретанов [13…17]. Интерес к сопо-
ли(уретан-имидам) обусловлен возможно-
стью комбинирования в одном материале 

макроскопических свойств двух различ-
ных полимеров: полиуретанов и полиими-
дов. Полиуретаны имеют серьезный недо-

статок, заключающийся в слабой устойчи-
вости к тепловым нагрузкам [18]. Полии-

миды, относящиеся к гетероциклическим 
полимерам, характеризуются высокой 
термической стабильностью, хорошими 

механическими и диэлектрическими свой-
ствами, но трудно перерабатываются в 

технические изделия, что существенно 
ограничивает области применения этих 
полимеров [19…24]. 

Молекулярное строение мультиблочных 
(сегментных) сополи(уретан-имидов) 

определяется общей формулой [А – (В)k]n 

[25]. В каждом повторяющемся звене этих 
сополимеров содержится жесткий блок 

мономера А (ароматического имида, об-
рамленного уретановыми группами) и гиб-

кий блок (В)k алифатического полиэфира, 
входящего в полиуретан, что обусловлива-
ет фазовое разделение доменов, образо-

ванных жесткими и гибкими блоками, в 
результате каждая фаза может характери-

зоваться присущей ей температурой стек-
лования. Гибкие уретановые и жесткие 
имидные блоки термодинамически плохо 

совместимы и в объеме полимера образу-
ют микрофазы [10, 12, 14, 17]. Микрофазо-

вое разделение является характерной осо-

бенностью строения сополи(уретан-
имидов). С этой особенностью физической 

организации макромолекул поли(уретан-
имидов) связано проявление этими поли-
мерами свойств теплостойких высоко-

прочных эластомеров (температуры стек-
лования лежат в области отрицательных по 

шкале Цельсия температур, имеется про-
тяженное в области повышенных темпера-
тур плато каучукоподобной эластичности, 

величина деформации при растяжении со-
ставляет сотни процентов) и в ряде случаев 

свойств термоэластопластов (возможна пе-
реработка не только из растворов, но и 
расплавов полимеров на доступном обору-

довании) [14, 17]. 
На основе сегментных сополи(уретан-

имидов) в настоящее время получен широ-
кий ряд материалов, включающих термо-
пластичные связующие для вибродемпфи-

рующих металл-полимерных волокнистых 
ламинатов [7…17], первапорационные мем-
браны для разделения органических жид-

костей [26…33], филаменты и волокна для 
3Д-печати [34] и материалы, обладающие 

эффектом памяти формы [35].  
Объектом исследований в данной рабо-

те выбраны сополи(уретан-имиды), обога-

щенные имидными блоками. Интерес к 
сополи(уретан-имидам) как объектам тек-

стильной промышленности обусловлен тем, 
что их форполимеры – сополи(уретан-
амидокислоты) – можно  формовать мето-

дом электроформования [6] в нетканые по-
лотна, перерабатываемые затем в пори-

стые нетканые полиимидные полотна (ма-
ты) с ультрафильтрационными свойствами.  
Переработка полотна сополи(уретан-имида) 

в полиимидное полотно с компактизирован-
ными микроволокнами проходила путем 

прокатки полотна на горячих вальцах и его 
последующего отжига в вакууме при 
290°С. Указанные процессы связаны с 

температурными переходами и механиче-
скими свойствами матричного полимера, 

образующего нетканое полотно. При этом 
при оптимизации процессов требуется 
учитывать изменение свойств матричных 

полимеров с изменением их состава (соот-
ношения имидных и уретановых звеньев в 

полимерных цепях). 
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Методы атомистического компьютер-
ного моделирования позволяют определить, 

как изменение химического строения по-
лимеров влияет на их термические и меха-
нические свойства. В частности, метод 

атомистической молекулярной динамики 
широко используется для компьютерного 

моделирования эксплуатационных свойств 
полиимидов [36…38, 41], а также более 
простых по химической структуре поли-

меров [39, 40, 42].  
Объект исследования 

В качестве объекта исследования в 
данной работе взят электропряденный со-
поли(уретан-имид). Синтез указанного по-

лимера был разработан в ИВС [13…17, 34, 
43] на основе пиромеллитового ангидрида 

(ПМ), поликапролактон диола (PCL2000) с 
молекулярной массой Mn=2000,  2,4-
толуилендиизоцианата (ТДИ), 4,4'-

диаминодифенилового эфира (рис. 1, а). 
Получали преполимеры – сополи(уретан-
амидокислоты), которые подвергали элек-

тропрядению. Процесс электропрядения 
преполимеров из прядильных растворов в 

смеси ДМА/толуол проводили на установ-
ке «Nanon-01A» («MECC Co.», Япония) 
(рис. 2). Напряжение электрического поля 

варьировали от 25 до 30 кВ. Расстояние 
между электродами составляло 150 мм, 

приемный электрод в виде барабана диа-
метром 110 мм, покрытого фольгой, при 
скорости вращения 1000 об/мин обеспечи-

вал ориентацию осаждаемых микроволо-
кон. Скорость подачи раствора составляла 

от 0,5 до 1 мл/ч. Приготовленные образцы 
нетканых полотен сополи(уретан-
имидных) предполимеров (рис. 3) имели 

размеры 300мм×210мм при толщине ~ 
100 мкм. В дальнейшем для получения на 

их основе мембран нетканые изделия под-
вергали каландрированию и отжигу.  

 

  
 

Рис. 1 

 

 
 

Рис. 2 

 

 
 

Рис. 3 

 

Для определения того, как добавление 
в полимерную систему имидных фрагмен-
тов повышает основные термические и ме-

ханические характеристики системы, в 
данной работе свойства сополи(уретан-

имида) сравнивались со свойствами поли-
капролактон диола (рис. 1, б). 

Экспериментальные методы исследо-

вания 
Плотность образцов модельных  нетка-

ных полотен определяли флотационным 
методом при комнатной температуре на 
малых фрагментах образцов в смесях че-

тыреххлористого углерода и толуола [44]. 
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Методы компьютерного моделирования 
Компьютерное моделирование выпол-

няли с использованием атомистических 
моделей. Для моделирования использовали 
алгоритм, разработанный и примененный 

при моделировании термических 
[36, 37, 45] и механических [38] свойств 

термопластичных полиимидов.  
Создание моделей цепей сопо-

ли(уретан-имида) и поликапролактона 

проводилось в двух силовых полях GAFF 
[46] и OPLS-AA [47, 48]. Значения парци-

альных зарядов рассчитывались с помо-
щью трех методов расчета парциальных 
зарядов: двух полуэмпирических методов 

расчета парциальных зарядов AM1-BCC 
[49, 50] и 1.14*CA1M [51] и неэмпириче-

ского метода расчета парциальных зарядов 
HF/6-31G* (RESP) [52].  

Расчет значений парциальных зарядов 

методом HF/6-31G* (RESP) и AM1-BCC 
выполнялся в два этапа. На первом этапе 
для небольших фрагментов полимерной 

цепи сополи(уретан-имида) проводился по-
иск минимума внутримолекулярной энер-

гии с помощью квантово-химического па-
кета Gaussian 09 [53]. На втором этапе со-
ответствующие минимуму энергии конфи-

гурации фрагментов использовались для 
расчета значений парциальных зарядов с 

помощью процедуры antechamber пакета 
Ambertools [54]. Значения валентных и 
невалентных параметров силового поля 

GAFF получены с помощью применения 
пакета ACPYPE [55]. Параметры невалент-

ных и валентных взаимодействий силового 
поля OPLS-AA и величины парциальных 
зарядов 1.14*CM1A атомов рассмотренных 

соединений определены с помощью откры-
того онлайн-сервера LigParGen [56]. Расчет 

парциальных зарядов выполнялся для не-
больших фрагментов полимерной цепи со-
поли(уретан-имида) и поликапролактон-

диола, а далее проводилась процедура из-
менения значений парциальных зарядов на 

величину, не превышающую |0.03|, так, 
чтобы суммарный заряд полимерной цепи 
был равен нулю. 

Компьютерное моделирование выпол-
нялось с использованием пакета молеку-

лярной динамики Gromacs (версия 2022.2) 

[57]. Для моделирования моделей, в кото-
рых внутри- и межмолекулярные взаимо-

действия описывались с помощью силово-
го поля GAFF, использовался одинаковый 
радиус обрезки электростатических и ван-

дер-ваальсовых взаимодействий, равный 
0,9 нм. Фиксирование постоянного значе-

ния температуры при моделировании в си-
ловом поле GAFF выполнялось с исполь-
зованием термостата Нозе-Гувера [58] с 

постоянной времени релаксации τt = 1 пс. 
Для моделирования образцов в силовом 

поле OPLS-AA радиус алгоритма Верле 
был равен 1,5 нм, радиус обрезки электро-
статических взаимодействий – 1,3 нм. Для 

описания ван-дер-ваальсовых взаимодей-
ствий использовался модифицированный 

метод Леннард-Джонса, в котором потен-
циал, начиная с расстояния, равного 1,3 
нм, плавно сдвигался в нулевое значение 

при значении радиуса обрезки, равном 1,5 
нм. Фиксирование постоянной температу-
ры при моделировании в силовом поле 

GAFF выполнялось с использованием тер-
мостата V-rescale [59] с постоянной времени 

релаксации τt = 1 пс. Учет электростатиче-
ских взаимодействий при моделировании в 
двух силовых полях проводился с приме-

нением алгоритма Эвальда на сетке 
(Particle Mesh Ewald) [60]. Для фиксирова-

ния постоянным значения давления при 
моделировании моделей, основанных на 
использовании как силового поля GAFF, 

так и OPLS-AA, применялся баростат Пар-
ринелло-Рахмана [61] с временной кон-

стантой 5 пс.  
Для создания начального образца в 

компьютерном моделировании 27 частич-

но свернутых полимерных цепей сопо-
ли(уретан-имида) и 70 цепей поликапро-

лактона помещались случайным образом в 
ячейку моделирования размером (50 x 50 x 
50 нм) так, чтобы полимерные цепи не пе-

рекрывались между собой. На начальном 
этапе создания образцов учет электроста-

тических взаимодействий был отключен и 
значения всех парциальных зарядов пола-
гались равными нулю [37]. Далее ячейка 

моделирования подвергалась всесторон-
нему сжатию в течение 20 нс при прило-

жении внешнего давления 300 атм. После 
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достижения постоянного значения плотно-
сти давление мгновенно понижалось до 1 

атм. Далее выполнялось моделирование в 
течение 1 мкс, за время которого средние 
размеры полимерных цепей сопо-

ли(уретан-имида) и поликапролактона вы-
ходили на свои предельные значения. За-

тем осуществлялось мгновенное включе-
ние учета электростатических взаимодей-
ствий. После проводилась минимизация 

энергии системы, моделирование в NVT и 
NPT ансамблях. Для определения значения 

температуры стеклования образцы охла-
ждали до температуры 200 К в случае по-
ликапролактона и до температуры 150 К в 

случае сополи(уретан-имида). Охлаждение 
сополи(уретан-имида) проводилось от тем-

пературы 1000 К, а поликапролактон охла-
ждался от 600 К со скоростью охлаждения 
4 нс/10 К (1,5×1011 К/мин) [62]. На темпе-

ратурной кривой сополи(уретан-имида) 
можно выделить три участка, пересечения 
линейных аппроксимаций которых позво-

ляют определить значения температуры 
стеклования компонентов сополимера. На 

температурной кривой поликапролактона 
можно выделить два участка, пересечение 
линейных аппроксимаций которых позво-

ляет определить значение температуры 
стеклования поликапролактона.   

После охлаждения мгновенные конфи-
гурации образцов исследуемых полимеров 
при температуре 290 К были использованы 

для исследования механических свойств. 
Для этого было выполнено одноосное рас-

тяжение образцов с постоянной скоростью 
деформации 10-3 нм/пс (1,8 ×108 с-1) [47], 

что соответствует аффинному изменению 
размеров периодической ячейки модели-

рования в заданном направлении с посто-
янной скоростью вдоль трех координатных 
осей X, Y и Z. В течение времени модели-

рования проводился анализ зависимости 
напряжения от относительной деформа-

ции. Значение напряжения σi рассчитыва-
лось как взятое с обратным знаком значе-
ние тензора давления -Pi в направлении 

приложения растяжения, при этом 

 , ,i x y z . Определялось значение относи-

тельной деформации ε: 
 

,                          (1) 

 
где L и L0 – текущие и начальная длина 

стороны периодической ячейки моделиро-
вания в направлении приложения растяже-
ния.  

Значение модуля упругости E опреде-
лялось как угол наклона зависимости σ(ε) 

до 2% напряжения относительной деформа-
ции: 

 

.                         (2) 
 
Значение предела текучести σy вычис-

лялось как значение напряжения, при ко-
тором зависимость σ(ε) выходит на плато. 

Результаты и их обсуждение 

Термические свойства  
На рис. 4 показаны температурные 

кривые двух рассмотренных систем для 
разных выбранных моделей.  

 

 

 
Рис. 4 
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На рис. 4 зелеными пунктирными ли-
ниями показаны участки, которые были 

использованы для линейной аппроксима-
ции при расчете значения температуры 
стеклования. Параллельными линиями на 

рис. 4, б показаны экспериментально 
определенные в данной работе значения 

плотности сополи(уретан-имида) при 
прогреве до Т=170°С (черный пунктир), до 
Т = 290°С (красные точки) и до Т = 360°С 

(синие точки-тире). 
Температурные кривые плотности как 

поликапролактона, так и сополи(уретан-
имида), полученные в силовом поле GAFF 
двумя методами расчета парциальных за-

рядов AM1-BCC и HF/6-31G* (RESP), де-
монстрируют очень близкие значения 

плотности. Зависимости ρ(T), полученные 
для моделей полимеров в силовом поле 
OPLS-AA двумя используемыми методами 

расчета парциальных зарядов HF/6-31G* 
(RESP) и 1.14*CM1A, демонстрируют уве-
личение значения плотности при одинако-

вых температурах по сравнению с моделя-
ми в силовом поле GAFF. Выше всех ле-

жат зависимости ρ(T), рассчитанные в мо-
делях на основе силового поля OPLS-AA 
методом расчета парциальных зарядов 

1.14*CM1A. Стоит отметить, что все рас-
смотренные в работе модели сопо-

ли(уретан-имида) показывают при Т=290 К 
меньшие значения плотности по сравне-
нию с экспериментальными значениями 

(рис. 4, б). Использование силового поля 
OPLS-AA с учетом двух рассмотренных 

типов парциальных зарядов 1.14*CM1A и 
HF/6-31G* (RESP) позволило приблизить-
ся к экспериментальным значениям плот-

ности в стеклообразном состоянии.  
Анализ полученных зависимостей 

плотности от температуры (рис. 4) дал 
возможность определить значение темпе-
ратуры стеклования поликапролактона и 

две температуры стеклования сопо-
ли(уретан-имида) (табл. 1).  

 
Т а б л и ц а 1  

Модель 
Поликапролактон Сополи(уретан-имид) 

Tg, K Tg1, K Tg2, K 

OPLS-AA (1.14*CM1A) 355 ± 10 379 ± 10 726 ± 10 

OPLS-AA (RESP) 352 ± 10 391 ± 10 703 ± 10 

GAFF (RESP) 314 ± 10 387 ± 10 750 ± 10 

GAFF (AM1-BCC) 329 ± 10 379 ± 10 708 ± 10 

 

Анализ данных, представленных в 
табл. 1, позволяет сделать следующие вы-
воды. Для всех рассмотренных моделей 

значение температуры стеклования (Tg
1) в 

сополи(уретан-имиде), отвечающей за 

процесс стеклования алифатического 
участка, выше по сравнению со значением 
температуры стеклования цепей полика-

пролактона. В результате компьютерного 
моделирования значения температуры 

стеклования алифатической части сопо-
ли(уретан-имида) выше эксперименталь-
ного значения (Tg

exp ~ 320 K) [43]. Ближе 

всего к экспериментальному значению 
температуры стеклования в моделирова-

нии оказалось значение поликапролактона, 
рассчитанное для модели в силовом поле 
GAFF (RESP). Тем не менее прямого со-

гласия между результатами моделирова-
ния и эксперимента не должно быть по 

причине влияния скорости охлаждения на 

значение температуры стеклования. В мо-
делировании охлаждение проводится на 8 
порядков быстрее по сравнению с экспе-

риментом, что приводит к увеличению 
значения температуры стеклования. Уве-

личение температуры стеклования фраг-
мента поликапролактона в сополи(уретан-
имиде) может быть обусловлено ограниче-

нием подвижности концевых алифатиче-
ских фрагментов в рассмотренном сопо-

лимере по причине связывания с менее по-
движными ароматическими кольцами 
имидных циклов. Определенное в модели-

ровании значение температуры стеклова-
ния (Tg

2), отвечающей за замедление по-

движности имидных фрагментов цепи со-
поли(уретан-имида), демонстрирует зна-
чение выше по сравнению с эксперимен-

тальным значением температуры стеклова-
ния сополи(уретан-имида) (Tg

exp~ 693 К) 

[43].  
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Структурные свойства 

На рис. 5 представлены охлажденные 
до температуры 290 К образцы сопо-
ли(уретан-имида) и поликапролактона.  

 

 
 

Рис. 5 

 
Анализ мгновенных конфигураций по-

казывает, что полиимидные участки цепей 
сополимера проникают в соседние ячейки, 

в то время как просто поликапролактоно-
вые цепи достаточно короткие и не обра-
зуют устойчивого упорядочения друг от-

носительно друга. По всей видимости, 
именно разворачивание ароматических 

имидных фрагментов между собой приво-
дит к повышению температуры стеклова-
ния по сравнению с обычным поликапро-

лактоном. В периодической ячейке моде-
лирования наблюдается в случае сопо-

ли(уретан-имида) микрофазное разделение 
между фазой ароматического полиимидно-
го фрагмента и алифатическими участками 

поликапролактона, что должно приводить 
к существенному влиянию на механиче-

ские свойства данного сополимера и обу-
славливать отличные по сравнению с по-
ликапролактоном деформационные характе-

ристики.  
Механические свойства 

Прочностные характеристики сопо-
ли(уретан-имида) вызывают широкий инте-
рес с точки зрения наличия в химической 

структуре данных полимеров как «жест-
ких», менее подвижных ароматических 

химических групп полиимида ПМ-
ДАДФЭ, так и «гибких» алифатических 
фрагментов, которые повышают эластиче-

ские характеристики конечного материала. 
Охлажденные до температуры 290 К об-
разцы использовались для определения 

механических характеристик сопо-
ли(уретан-имида) и поликапролактона 

(рис. 6). 

 

 
 

Рис. 6 

 

Анализ данных, представленных на 
рис. 6, позволил сделать следующие выво-

ды. Зависимость напряжения от относи-
тельной деформации модели поликапро-
лактона в силовом поле OPLS-AA 

(1.14*CM1A) лежит намного выше по 
сравнению с зависимостями σ(ε) для 

остальных рассмотренных моделей. Иначе 
ведут себя кривые нагружения сопо-
ли(уретан-имида): форма зависимостей 

σ(ε) для моделей, описываемых силовыми 
полями GAFF и OPLS-AA, существенно 

отличается. Для моделей, основанных на 
применении силового поля GAFF, не 
наблюдается на зависимости σ(ε) четко 

выраженного передела текучести. В случае 
же кривых нагружения образцов сополиме-

ра, построенных на силовом поле OPLS-
AA, зависимость напряжения от относи-
тельной деформации имеет характерную 
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форму предела текучести, после которого 
наблюдается область размягчения и уча-

сток деформационного упрочнения при 
дальнейшем растяжении полимерного об-

разца. Определенные кривые нагружения 
использованы для расчета модуля упруго-

сти и предела текучести поликапролактона 
и сополи(уретан-имида) (табл. 2). 

 

Т а б л и ц а  2 

Модель 
Поликапролактон Сополи(уретан-имид) 

E, ГПа σy, МПа E, ГПа σy, МПа 

OPLS-AA (1.14*CM1A) 2,1 ± 0,1 166 ± 8 4,5 ± 0,1 322 ± 4 

OPLS-AA (RESP) 1,4 ± 0,1 118 ± 6 4,1 ± 0,1 274 ± 4 

GAFF (RESP) 2,5 ± 0,2 108 ± 5 2,2 ± 0,2 249 ± 6 

GAFF (AM1-BCC) 2,8 ± 0,2 102 ± 5 3,1± 0,4 240 ± 5 

 

В результате расчета механических ха-
рактеристик исследуемых систем установ-

лено, что добавление имидных фрагментов 
в структуру полиуретана приводит к уве-

личению значения модуля упругости прак-
тически в два раза, повышая тем самым 
прочностно-эксплуатационные характери-

стики материала. Модели сополи(уретан-
имида), построенные с использованием 

поля OPLS-AA, завышают значение моду-
ля упругости и предела текучести по срав-
нению с экспериментальным значением 

(Eexp =2,45 ± 0,33 ГПа) [43]. Все рассмот-
ренные модели сополи(уретан-имида) по-

казывают практически в два раза большее 
значение предела текучести по сравнению 
с экспериментальным значением σt

exp= 133 

± 16 МПа [43]. Большие значения модуля 
упругости и предела текучести сопо-

ли(уретан-имида) могут быть связаны, как 
и в случае с расчетом температуры стекло-
вания, с влиянием скорости растяжения на 

механические свойства полимеров [38, 47]. 
Повышение скорости растяжения в ком-

пьютерном моделировании вызывает 
близкий к логарифмическому рост данных 
характеристик. Разница скорости растяже-

ния в моделировании и эксперименте 
накладывает ограничения на количествен-

ное сравнение результатов компьютерного 
моделирования с экспериментальными ре-
зультатами.  

 
В Ы В О Д Ы 

 
В работе впервые выполнено атоми-

стическое компьютерное моделирование и 

экспериментальное исследование термиче-
ских и механических свойств сопо-

ли(уретан-имида), построенного из звеньев 

поликапролактон диола и звеньев оксиди-
фениленпиромеллитимида.  Определенные 

для данного сополи(уретан-имида) терми-
ческие и механические характеристики со-

поставлены со свойствами искусственно 
созданного образца из цепей поликапро-
лактона. Для наиболее часто используе-

мых для компьютерного моделирования 
силовых полей OPLS-AA и GAFF созданы 

модели сополи(уретан-имида) и полика-
пролактона, отличающиеся методом рас-
чета парциальных зарядов. Для моделей, 

созданных в силовом поле OPLS-AA, зна-
чения парциальных зарядов рассчитыва-

лись с помощью методов CM1A и HF/6-
31G*(RESP), а для моделей, созданных в 
силовом поле GAFF, – с помощью методов 

AM1-BCC и HF/6-31G*(RESP).  
Применение методов расчета парци-

альных зарядов AM1-BCC и HF/6-
31G*(RESP) для моделей, параметризо-
ванных в силовом поле GAFF, дает прак-

тически одинаковые температурные и де-
формационные кривые плотности и 

напряжения как для поликапролактона, так 
и сополи(уретан-имида) соответственно. 
Использование моделей GAFF приводит к 

завышению температур стеклования, мо-
дулей упругости и пределов текучести как 

поликапролактона, так и сополи(уретан-
имида) по сравнению с эксперименталь-
ными значениями. 

Модели, разработанные на основе си-
лового поля OPLS-AA, сильнее завышают 

значения механических характеристик по 
сравнению с моделями на основе силового 
поля GAFF. Кривые нагружения моделей в 

силовом поле GAFF отличаются отсут-
ствием характерного предела текучести, 

что согласуется с экспериментальными 
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зависимостями напряжения от относи-
тельной деформации для поли(оксиди-

фенилен)пиромеллитимида. Модели сопо-
ли(уретан-имида) на основе силового поля 
GAFF дают меньшее отклонение от экспе-

риментальных значений механических ха-
рактеристик.   
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