Влияние межмолекулярного взаимодействия эластомера и термопласта 

на прочностные свойства композитов, полученных смешением их расплавов.
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Методами квантовой химии проведено определение межмолекулярного взаимодействия между макромолекулами термопластов и синтетических каучуков различной природы. Рассчитано изменение геометрии макромолекул при взаимодействии. Для экспериментов были отобраны две пары полимеров. В качестве пары, в которой существенно превалировало отталкивание структурных элементов, изучали композицию термопласта политрифторхлорэтилена (Ф-3) с каучуком сополимером винилиденфторида с трифторхлорэтиленом (СКФ-32). В качестве пары, в которой существенно превалировало притяжение структурных элементов, изучали термопласт полиэтилен (ПЭ) с этилен – пропиленовым каучуком (СКЭПТ). Расчеты показали, что сближение, при котором наблюдается межмолекулярное взаимодействие в этих парах составляет 1,7 - 1,8 А0. При этом, если для структурных элементов пары СКФ-32 — Ф-3, вследствие большого количества F и Cl в каждом из компонентов происходит в основном отталкивание, то для пары СКЭПТ — ПЭ вероятно сближение и сильное межмолекулярное взаимодействие между структурными элементами.

Смешение каучука и термопласта проводили на лабораторном смесителе типа Brabender при температурах выше температур плавления компонентов. Вулканизующие и другие добавки при приготовлении композитов не применяли. Т.к. исходные полимеры имеют существенно различающиеся значения величин исходной прочности при растяжении, то для наглядности влияния межмолекулярного взаимодействия на прочность композитов на рисунке приведены зависимости условной прочности при растяжении (σусл) от количества термопласта для изучаемых пар полимеров, которую вычисляли по формуле σусл = σкомпозита /σтермопласта. 
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Полученные результаты показывают существенное влияние межмолекулярного взаимодействия на поведение полимеров при совмещении. Для пар полимеров с превалированием отталкивания между структурными элементами макромолекул наблюдалось плохое совмещение даже в условиях расплава. При этом прочностные показатели композитов с различной степенью наполнения термопластом существенно ниже линии «ожидания» (прямой соеди-няющей значение предела прочности каучука и значение предела прочности термопласта). В то время как для пар с хорошей совместимостью (максимально вероятное притяжение структурных элементов) прочностные показатели для композитов с различной степенью наполнения термопласта близки к ожидаемым. Такое поведение мы связывает с большой вероятностью образования микро дефектов вызванных отталкиванием значительного числа структурных элементов компонентов в композитах. 
Таким образом, полученные результаты позволяют приблизиться к пониманию некоторых причин плохой совместимости пар полимеров и с помощью методов квантовой химии оценивать технологическую совместимость полимеров различной природы.
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