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МЕТОД МОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКИ В ПРОГНОЗЕ  
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СМЕСЕВЫХ ПОЛИМЕРНЫХ ЭЛЕКТРОЛИТОВ 

Отрасль аккумуляторных батарей в последние годы продолжает 

активно развиваться для удовлетворения усложняющихся технических 

требований, пожеланий клиентов и в целях повышения безопасности. 

Текущие тренды повышения пожаробезопасности батарей связаны с 

переходом на твёрдотельные аккумуляторы, не содержащие в составе 

жидкого электролита, в роли которого выступают пожароопасные ор-

ганические растворители.  

В качестве альтернативы предлагают использовать электролиты, 

матрицей которых являются полимеры, отличающиеся пожаробез-

опасностью. Однако электролиты состава полимер-соль (генератор 

ионов) при всех своих положительных качествах не позволяют до-

биться приемлемой проводимости, порядка 10-4–10-3 См/см, что связа-

но с затруднённым транспортом катионов металла соли в полимерной 

матрице.  

Решением для повышения проводимости полимерных электро-

литов стало создание смесевых полимерных матриц из двух полиме-

ров, содержащих электроотрицательные группы. При рациональном 

подборе смеси полимеров удавалось достичь удовлетворительных по-

казателей проводимости [1, 2].  

Для сокращения времени на разработку подобных смесей ранее 

нами был предложен прогноз совместимости полимеров квантовохи-

мическими методами анализа (КХА) в противовес традиционному ме-

тоду прогноза по параметрам растворимости Гильдебранда, основан-

ному на расчёте лишь одного полимерного звена по табличным значе-

ниям энергетических инкрементов отдельных атомов и атомных груп-

пировок [3, 4].  

Использование расчётных моделей, основанных на сегментах 

Куна полимеров, позволило учитывать их сегментарную подвижность 

и структуру, что повышает точность расчёта. Однако данный метод 

является требовательным к ресурсам компьютера и требует значи-

тельное время на осуществление расчёта – вплоть до нескольких су-

ток. В последние годы всё шире распространяется использование ме-

тодов молекулярной динамики в прогнозах растворимости и совме-
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стимости [5–8] как для полимеров, так и для низкомолекулярных со-

единений. Такой подход является менее ресурсозатратным, более 

быстрым и позволяющим моделировать более длинные цепочки поли-

меров, что в свою очередь позволяет наиболее полно учитывать струк-

туру полимеров и их сегментарную подвижность. 

В работе моделировались полимерные пары: поливини-

лиденфторид-полиэтиленоксид (ПВДФ-ПЭО) – по 20 звеньев на мо-

дель, поливинилиденфторид-гидрированный бутадиеннитрильный ка-

учук (ПВДФ-ГБНК) – по 5 звеньев на модель, поливинилиденфторид-

полиметилметакрилат (ПВДФ-ПММА) – по 15 звеньев на модель, и 

поливинидиленфторид-полипропиленкарбонат (ПВДФ-ППК) – по 5 

звеньнев на модель, все с соотношением мономерных звеньев 1:1.  

Для геометрической оптимизации каждого полимера использо-

вались по две модели с заданным числом звеньев для учёта взаимо-

действий внутри полимера с использованием периодического бокса, 

далее они расчитывались методом ММ+.  

Количество звеньев для каждого полимера выбрано исходя из 

ограничения объёма периодического бокса в программе. После окон-

чания расчёта полученные значения полных энергий полимеров, а 

также энергии изолированных мономерных звеньев при 298 К пере-

считывались в параметры растворимости через плотность энергии ко-

гезии.  

Результаты обработки полученных данных представлены в таб-

лице. 
 

Таблица – Результаты обработки данных из метода молекулярной динамики 

 
Полная энер-

гия системы, 

ккал/моль 

Энергия изолиро-

ванного звена, 

ккал/моль 

Параметр рас-

творимости, 

(кал/см³)0,5
 

ПВДФ (20 звеньев) 2439,83 75,02 3,25 

ПВДФ (15 звеньев) 1837,36 75,02 2,79 

ПВДФ (5 звеньев) 631,60 75,02 3,62 

ПЭО (20 звеньев) 3325,87 99,09 3,46 

ГБНК (5 звеньев) 2238,48 238,72 1,67 

ПММА (15 звеньев) 5271,25 187,81 2,61 

ППК (5 звеньев) 1148,93 157,16 2,82 
 

Разница параметров растворимости для всех полимерных пар ока-

залась меньше 2 (кал/см³)0,5, то есть метод показывает совместимость 

данных полимерных систем, что подтверждалось ранее расчётами с по-

мощью квантовохимического метода анализа [3, 4]. 

В результате проведённых исследований показана возможность 
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использования метода молекулярной динамики для осуществления 

прогноза совместимости полимеров при разработке смесевых поли-

мерных электролитов. 
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