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 آلفامتیل استایرن و رتونیک اسیدک کوپلیمریزاسیون  Ab Initioمطالعه

 
 *، 1فرحناز حمدی هولاسو 

 

 . سطوح انرژی،  Ab Initioکوپلیمریزاسیون، دی: لیک گان واژ

 

 مقدمه   -1
مولکولشیمي   ها،  اتم  خواص  سایر  و  پذیری  واکنش  و  ساختاری  های  ویژگي  تعیین  در  کوچک،  محاسباتي  های 

تي جهت انجام  سبامحادو مبحث عمده و متفاوت در شیمي  ها کاربرد دارد.،  جامدات و یا سایر سیستمپلیمرهاها، لماکرومولکو

های مکانیک مولکولي از قوانین فیزیک کلاسیک  . روشوجود داردنظریه مکانیک مولکولي و نظریه ساختار الکتروني  محاسبات  

پیش مولکوبرای  خواص  و  ساختار  بهرهلبیني  روش  ،برندمي  ها  که  حالي  بنیادین  در  روابط  مبنای  بر  الکتروني  ساختار  های 

ها  های الکترونکنشها و برهمخواص مولکولي به حرکت الکترون. در علم مکانیک کوانتومياست شده هاده بنا نفیزیک کوانتومي

،  سازی، شبیهسازی، حداقلسازین بهینههایي همچو محاسباتي در برگیرنده روش  شود. علاوه بر این شیمي  و هسته مربوط مي

 ,.Atkins et al) روندهای مولکولي بکار ميبیني رفتار سیستمپیشهایي است که در درک و و سایر روش های ساختاریبررسي

2013) . 

ختار  غییر ساتوسط ت ،توجه به نیاز توان با را مي  یمرهاپلنقش مهمي در زندگي روزمره دارند. خواص   پلیمرهادر این میان 

 .  کرد  پذیر امکان آنها شونده و جرم مولکوليگروه تکرار

ها و   حدواسطرادیکالي انجام شده،  پلیمریزاسیون واکنشگرهای درگیر در سعي بر این شد تا سطوح انرژی بررسي در این  

 محاسبه گردد. ab initio محصولات، با استفاده از  

 

 روش -2
در    (2)  متیل استایرن  -آلفا اصلي همراه با    مونومر به عنوان    (1)  تونیک اسیدی کروزنجیر پلیمریزاسیون  در این مطالعه  

ریزاسیون  م پلیواکنش    ،درجه سانتي گراد و به مدت یک ساعت  80در دمای  عنوان آغازگر    به  (3)  پرسولفات پتاسیممجاورت  

  (. 1)شکل      . شتدر واکنش وجود دا  (5)  و آلترناتیو  (4)  از نوع کوپلیمر توده ای   دو محصول احتمال تولید  .  دادیکالي انجام شر
(Wolf et al., 2020 ; Malins et al., 2015) 

 

 
  کوپلیمریزاسیون کروتونیک اسید  و آلفا متیل استایرن  واکنش  :   1شکل 
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و   محصولات  احتمالي  تئوریحدواسطساختارهای  سطح  در  واکنش  نرم *HF/6-31+G های  از  استفاده   افزاربا 

Guassian   انرژی نسبي .  سازی شدندطراحي و بهینه (∆E) 2ساختارهای مرتبط در شکل   کیلوکالری بر مول  ، بر حسب  

 .خلاصه شده است 

 

 
 های محتمل محاسبه شده برحسب کیلوکالری بر مول واکنش  E∆:   2شکل 

 

 گیری بحث و نتیجه -3
این   در  بررسي  در  درگیر  واکنشگرهای  انرژی  شده،  پلیمریزاسیونسطوح  انجام  با   حدواسط  رادیکالي  محصولات،  و  ها 

د. با  شو  هایتاً دیاسترومرهایي ایجاد مين   چرا که با حمله آغازگر مراکز کایرال جدید و  گردیدمحاسبه  ab initio استفاده از  

 داده شد.   سنتز شده تشخیص کوپلیمر وری ساختار واقعي و نوع محاسبات تئاین 

توده ای    کوپلیمر برای   تغییرات سطوح انرژی   داد که   سبات نشاننتایج محا،  مشاهده مي شود  2در شکل  همان طور که  

به دنبال  اسید کروتونیک ومرهای  . یعني مون وجود داردای  سنتز شده از نوع توده کوپلیمر امکان  .است  (5)آلترناتیو کمتر از  (4)

توان داده های تجربي در مورد  بالبته اگر     . دهند  واکنش ميمتیل استایرن    -آلفا  مونومر  با  شوند و سپس   وارد واکنش ميهم  

کوپلیمر   شده  را  سنتزشده  ساختار  محاسبه  ساختارهای  نتایج  مقایسه  با  نموددابرای  گیری  نتیجه  توان  مي  بهتر    .شت 

(Mcmanus et al., 2002) . 

 

 مراجع   منابع و -4
[1] Atkins, P., & De Paula, J. (2013). Elements of physical chemistry. Third Edition Oxford University Press, 
USA. 

[2] Wolf, A., Desport, S. J., Dieden, R., Frache, G., Weydert, M., Poorters, L., Schmidt, F. D., &  Verge, P. 

(2020). Sequence-Controlled α-Methylstyrene/Styrene Copolymers: Syntheses and Sequence Distribution 

Resolution. Macromolecules 2020, 53(18) 8032–8040. 

[3]  Malins, E L., Watersonb, C., & Remzi Becer, C. (2015). Alternating copolymers of functionalized α-methyl 

styrene monomers and maleic anhydride. Polymer Chemistry, 6, 6543-6552. 

[4] Mcmanus, N. T., Penlidis, A., & Dubé, M. A. (2002). Copolymerization of alpha-methyl styrene with butyl 

acrylate in bulk. Polymer 43(5):1607-1614. 

https://www.researchgate.net/profile/Neil-Mcmanus?_tp=eyJjb250ZXh0Ijp7ImZpcnN0UGFnZSI6InB1YmxpY2F0aW9uIiwicGFnZSI6InB1YmxpY2F0aW9uIn19
https://pubs.rsc.org/en/results?searchtext=Author%3AEdward%20L.%20Malins
https://pubs.rsc.org/en/results?searchtext=Author%3ACarl%20Waterson
https://pubs.rsc.org/en/results?searchtext=Author%3AC.%20Remzi%20Becer
https://www.researchgate.net/profile/Neil-Mcmanus?_tp=eyJjb250ZXh0Ijp7ImZpcnN0UGFnZSI6InB1YmxpY2F0aW9uIiwicGFnZSI6InB1YmxpY2F0aW9uIn19
https://www.researchgate.net/profile/Alexander-Penlidis?_tp=eyJjb250ZXh0Ijp7ImZpcnN0UGFnZSI6InB1YmxpY2F0aW9uIiwicGFnZSI6InB1YmxpY2F0aW9uIn19
https://www.researchgate.net/profile/Marc-Dube-2?_tp=eyJjb250ZXh0Ijp7ImZpcnN0UGFnZSI6InB1YmxpY2F0aW9uIiwicGFnZSI6InB1YmxpY2F0aW9uIn19
https://www.researchgate.net/journal/Polymer-0032-3861?_tp=eyJjb250ZXh0Ijp7ImZpcnN0UGFnZSI6InB1YmxpY2F0aW9uIiwicGFnZSI6InB1YmxpY2F0aW9uIn19

