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目的
近年マイクロプラスチックなど高分子材料の環境負荷が大きな問題と
なっており、結晶ポリマーが分解せず残存していることが問題になって
きている。本研究では課題となっている結晶性ポリマーの粗視化モデル
を作成し、そのダイナミクス、物性の計算を行った。
内容
結晶性高分子が形成可能なラメラ構造のモデルを構築し、粗視化分子
動力学シミュレーションを実施し、結晶構造に対する熱特性についてシ
ミュレーションを用いて解析した。
結果
結晶ラメラ構造を適切にモデル化するための条件を決定し、さらにそ
の条件のもとで、ラメラ構造の融解シミュレーションを実施し、結晶部
と非晶部の微細な変化を精密に構造解析しながら追跡することに成功し
た。
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