模擬聚合物分子在氧化鋁表面的吸附現象

我們已經利用分子動力學的技術模擬計算聚合物分子在氧化鋁表面的吸附現象,結果發現聚合物具有烷基支鏈時,會減低其吸附力;而聚合物具有官能基時,吸附力則增加。另外,我們發現在聚合物的骨架中增加亞甲基(-CH/sub 2/-)的數目,吸附力會明顯增加。在此我們模擬 polyalcohol系列聚合物與理想氧化鋁(aluminum oxide)表面間的交互作用力,發現如有適當的烷基支鍵,將減低分子的凝聚力,進而增加聚合物分子和氧化鋁表面的吸附力。
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