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B Hacrosimee BpeMs HauOosiee MEPCNEKTUBHBIMU MOJIMMEPHBIMH CBSA3YIOLIUMU IS
IIPOM3BOJCTBA IOJUMEPHBIX KOMIIO3UTOB C KOHTPOJUPYEMBIMM CBOMCTBAMHM SIBIISIFOTCS
tepMoriacTl. Cpeau HUX MOIMHMUABIL, B TOM uucie paspabateiBaemble B MIBC PAH,
OTJIMYAIOTCSI HAaWOONbIICH TEPMOCTOMKOCTBIO M JOMYCKAIOT BTOPUYHYIO NEpepabOTKy u
IIPOU3BOACTBO KOMIIO3UTOB I10 PACIUIABHOW TEXHOJIOTUU. J{pyroi MOIyJISIpHBIA TEPMOILIACT —
MOJIUMOJIOYHAsl KUCJIOTa — Haubolsiee MEepCHEKTUBHOE CBS3YIOIIEE NpPU pa3padOTKE HOBBIX
MEAUIMHCKUX MaTepuanoB U 3D meyaTu. BoJabIIMHCTBO MaKpOCKOMUYECKUX XapaKTEPUCTUK
MOJIMMEPHBIX KOMIIO3UTOB U HAHOKOMIIO3UTOB ONPEICIIAIOTCA HE TOINBKO CBOMCTBAMHU CaMOM
IOJIMMEPHOM MAaTpULbl, HO M CBOWCTBAMHU M KOJHMYECTBOM BBEJCHHOTO B MAaTpPHUILy
HAIIOJHUTEIA, a TAK)KE XapaKTEpOM B3aMMOJCHCTBHS MEXIYy MAaTpHUIEH M HaIOJHUTEIEM.
[TooToMy aTOMHMCTHYECKOE KOMIBIOTEPHOE MOJEIUPOBAHME, HETAIBHO YYHUTHIBAIOLIEE
O0COOEHHOCTH XHMHYECKOH CTPYKTYpbl KOMIIOHEHTOB KOMIIO3UIIMOHHBIX MAaTepHajoB,
SBISICTCA OJHUM U3 Haubojee A(PPEKTHUBHBIX METOAOB MPEICKA3aHUS CBONCTB HOBBIX
MIOJIMMEPHBIX KOMITO3UTOB.

B pabore npencraBieHbl pe3ynbTaThl MOJAEIUPOBAHUS TOJTUMEPHBIX HAHOKOMIIO3UTOB
Ha OCHOBE TEPMOIUIACTMYHBIX TOJUMEPOB METOJOM MOJIEKYJSIPHON JHMHAMUKHU Ha
MHUKPOCEKYHJTHOM MacuiTabe BpeMeH. PaccMOTpeHbl OCHOBHBIE IMPOOJIEMBbI, BO3HUKAIOLIME
IPU MOJCIUPOBAHUN IOJIMMEPHBIX KOMIIO3UTOB C Y4Y€TOM JETalbHOM XHMHYECKON
CTPYKTYpbl KOMIIOHEHTOB. Pa3paboTaHHas cxema MOIEIUPOBAHMS I03BOJIMIA M3YUHUTh
CTPYKTYpy MeX(pa3Hoi 001acTH M OCOOEHHOCTH CTPYKTYphl MOJIEKYJ, TPHUBHUTBIX K
MOBEPXHOCTU HAHOHAMOJHUTENSA. J[JIMTENbHOE MOJEIMPOBAHUE IIO3BOJIAET MHCCIEN0BATh
HaYaJIbHBIE MPOLECCH YHOPSAJOUYEHUS KPUCTAINIU3YIOUIMXCS TEPMOILIACTOB, MHULIMUPYEMbIE
BBEJICHUEM  YIJIEPOJHBIX  HAHOHANOJHUTENEH. YCTaHOBJIIEHA  B3aUMOCBS3b  MEXKIY
MEXaHUYECKUMU U TeIUIOQU3MUECKUMHU CBOWMCTBAMHU HCCIEIYyEMBIX TOJUMEPOB U HUX
JIOKaJBHOW OPHEHTAIIMOHHOW TOJBM)KHOCTBIO. BBeneHue yriepoaHbIXx HAHOTPYOOK U
rpageHa, B TOM 4HCI€ C MOAM(DUIMPOBAHHON IMOBEPXHOCTHIO B KPHUCTAIM3YIOLIUECS
HOJMMEpPBI, COJEepKAIUe TeTePOLMKIIbI, MPUBOAUT K BOSHUKHOBEHHIO BOJIU3U MOBEPXHOCTU
HAIOJIHUTEIS OPUEHTALMOHHOTO YIOPAA0YEHUS IUIOCKUX (parMEeHTOB MOJMMEPHBIX Lenei,
YTO MNPUBOAUT K HM3MEHEHUIO MEXaHWYECKHX CBOWMCTB MoOJMMEpa BOJM3M TMOBEPXHOCTH
Ha"ovacTull. [IpoBeneHo Hccae10BaHne MOABMKHOCTH (yJUIEPEHOB B OJIMMEPHOM PACILIABE

cabonepenyTaHHbIX MAKPOMOJIEKYJT TEPMOTUIACTUYHBIX MTOJIMMEPOB.
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