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Для идентификации химических связей изучалась тонкая струк-

тура спектров РФЭС в области энергетических уровней С1s, Мо3d сня-

тых на глубинах ~12,5 нм, ~22,5 нм, ~42,5 нм. Послойное ионное 

травление модифицированных образцов графита нанесением Мо в 

условиях ассистирования ионами Мо+ позволило на разных глубинах 

оценить количественное соотношение между Мо и МоO2, которое из-

меняется по всей исследуемой глубине. Наличие оксида Мо приводит 

к существенному затруднению при идентификации карбида из-за 

наложения спектральных линий. 
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СПОСОБ ИМИТАЦИОННОГО МОДЕЛИРОВАНИЯ 

РАДИОЛИЗА ПОЛИМЕРОВ 

Одним из способов дальнейшего развития технологических 
процессов обработки и переработки полимеров является включение 
радиационного и комбинированного радиационно-термомеханиче-
ского воздействий в производственные циклы. Однако реакции, про-
текающие в полимерных материалах при этих воздействиях, в насто-
ящее время не достаточно теоретически обоснованы, что обуславли-
вает необходимость их изучения в том числе и с помощью средств 
компьютерного моделирования. В рамках данной работы рассмотрена 
возможность решения данной задачи с использование подхода имита-
ционного моделирования, что позволяет следить за эндогенными па-
раметрами процесса на различных этапах его функционирования. По-
строение пространственной модели молекулярной структуры полиме-
ров описано авторами в работе [1]. 
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Теоретическая часть. Внутренние параметры модели выбраны 
таким образом, чтобы в ходе функционирования модели можно было 
связать их с физическими параметрами полимера и эксплуатационны-
ми характеристиками изделий из него, в качестве которых выбраны 
ММР (молекулярно-массовое распределение), количество и отноше-
ние разных типов химических связей в веществе. ММР описывает 
распределение длин молекул в изучаемом полимере. Помимо углерод-
углеродных связей в полимерных изделиях присутствуют так называ-
емые “слабые” связи, их возникновение можно объяснить силами 
Ван-дер-Ваальса. Несмотря на то, что их энергетические показатели 
значительно слабее основных, их конечное влияние на физические 
свойства полимера невозможно недооценить. Так как при радиолизе 
обрабатываемого материала преимущественно протекают процессы 
деструкции полимерной матрицы, воздействие ионизирующего излу-
чения обусловлено двумя физическими явлениями, а именно, во-
первых, рассеянием частицы излучения на ядрах атомов облучаемого 
вещества, которое описывается  формулой Резерфорда [2]: 
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где величина ds – дифференциальное сечением ядра для рассеивания 

частиц в телесный угол dW , Ze– заряд ядра атома, E – кинетическая 

энергия частицы, q  – угол рассеяния. 

Во-вторых, потерями энергии на ионизацию и разрыв химиче-

ских связей, если частица излучения исчерпала свой ионизационный 

потенциал, ее необходимо исключить из модели, для решения данной 

задачи использована формула Бете-Блоха [3]: 
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где T – кинетическая энергия частицы, X – пройденный путь, 
e
n – 

плотность электронов в среде, v  – скорость частицы, 
12(13.5 )*1.6*10I Z
-=  - средний ионизационный потенциал атомов по-

глощающего вещества (эрг). 

Экспериментальная часть. Модель, реализующая вышеопи-

санный алгоритм создана с использованием языка Python. Количество 

мономеров  задано числом 5*104. Исходное  ММР ансамбля сдвинуто 

в область короткоцепных молекул, длины которых описаны по закону 

равномерного распределения. Вероятность образования слабой хими-

ческой связи представлена как вероятность, зависящая в экспоненци-

ально форме от расстояния между элементами ансамбля, потенциаль-

но образующими связь. Визуализация ММР ансамбля с учетом слабых 
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связей представлена на рисунке 1 на левом графике. Характерно, что в 

этом случае ансамбль образует одну глобальную макромолекулу, или 

же стремится к ней, за исключением небольшого количества коротких 

молекулярных цепей. Изменения в ММР ансамбля, произошедшие по-

сле воздействия ионизирующего излучения, представлены на рис. 1 

(на правом графике). Большая часть объема теперь представлена ко-

роткими сегментами некогда единой структуры.  
 

 

Рисунок 1 – ММР ансамбля после сшивки и после облучения 

Изменилось и отношение первичных и слабых связей, логично 

предположить, что в связи с меньшей энергетической характеристи-

кой, слабые связи больше подвержены распаду, что и подтвердилось  

в ходе эксперимента. 
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