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“

聚合物凝聚态的多尺度连贯研究
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的立

项背景
、

项 目所研究的基本科学问题
、

科学目标
、

对学科发展的意义和项 目管理等方面进行了介绍
。
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高分子科学的重要任务之一是从聚合物凝聚态

结构出发
,

阐明和预报体系的平衡与非平衡态的物

理性质
,

达到能够 定量描述聚合物复杂结构与性 能

关系
,

最终可 以为材料设计与加工所用
。

该领域的

研究 已成为国际上学术界关注的焦点和研究热点
,

富有挑战性
,

属高分子科学
、

凝聚态物理
、

材料科学

和计算数学等学科交叉点和新的学科生长点
。

目前

尚缺乏从微观到宏观的系统认识
,

虽然在各个尺度

内的方法已 比较成熟
,

但还没有做到多尺度上的连

贯性
,

不同尺度间的衔接的研究是今后的重大课题
。

国家 自然科学基金委员会顺应科学发展态势
,

由化学科学部
、

数理科学部和工程与材料科学部联

合设立了
“

聚合物凝聚态的多尺度连贯研究
”

重大项

目
。

1 聚合物凝聚态的 多尺度特征

聚合物即合成高分子
,

多具有链式结构
,

它是由

多个小分子 ( 1护一 10 ” )作为结构单元 以共价键结合

而形成的 ; 高分子科学是近 60 年来创立和发展起来

的
。

具有长链特征
、

分子量很高的高分子概念 的诞

生使高分子合成化学家为人类创造了几百万种高分

子量新物质
。

高分子概念 的确立 不仅 为高分子科

学
、

高分子材料科学的建立和发展奠定了基础
,

而且

还为人类认识生命体系和过程中主要物质基础蛋 白

质
、

核糖核酸和多糖的结构打下 了基础
。

聚合物分子链具有复杂的拓扑结构 ; 合成高分

子凝聚态结构是由大量的高分子依靠分子内和分子

间的 va
n de r

W
a al S 相互作用凝聚而成

,

表现为晶态

和非晶态 (玻璃态和橡胶态 )
。

聚合物具有近程
、

远

程和凝聚态多个结构层次
; 而且

,

高分子链具有 自相

似结构
,

因而高分子具有其他材料所没有的标度性
,

其很多性质是可标 度的
,

即表征高分子特性 的函数

可以写成一个系数因子乘以一个标度形式
,

其中
,

由

单体所决定的化学性质 出现在前面的系数因子中
,

而由长链所决定的物理性质 出现在标度形式中
; 此

外
,

某些种类的高分子之间能以化学键相互联结而

形成交联网状结构
,

交联程度对其力学性能有重要

影响
。

聚合物结构与性能的独特性和复杂性对物理学

和物理化学提 出了许 多难题
,

随着针对这些科学难

题的研究
,

派生 出高分子 物理 与高分子物理 化学
。

近年来
,

高分子科学仍处于发展活跃期
,

但高分子科

学的理论体系还欠 系统
,

高分子科学正面临着新的

飞跃
。

研究方法已发展到理论
、

计算模 拟和实验并

重阶段
。

对聚合物的研究在国际上已引起理论和实验物

理学家的浓厚兴趣
,

常将 聚合物作为对现代凝聚态

物理理论验证的重要实验体系
。

与此 同时
,

凝聚态

物理学的发展 又大大促 进了高分子科学 的概 念更

新
,

只有通过现代凝聚态物理与高分子物理 的交叉

发展才能解决高分子物理基础问题
,

而高分子物理

基础问题 的研究对高分子材料 的研究有重要指导作

用
。

聚合物体系属于软物质或复杂流体
,

是具有多

本文于 2议卜落年 11 月 29 日收到

DOI : 10. 16262 /j . cnki . 1000 -8217. 2005. 02. 006



第 2 期 韩志超等
:

聚合物凝聚态的多尺度连贯研究—
国家 自然科学基金重大项 目介绍

尺度特性 的典型代表
,

也是最具有实际应用意义的

材料体系
。

它具有许多不同于其他物质 的特性
:

如

平衡态 由嫡效应决定而不是其他物质体系的内能效

应
、

多自由度
、

复杂的拓扑结构
、

标度性
、

非晶态固体

结构
,

以及聚合物所特有的粘弹性等
。

很多物理理

论之所以最先在高分子体系中得到验证
,

是因为高

分子体系具有平均场的特性
。

另一方面
,

它的弛豫

时间很长
,

特征温度范围非常宽
,

因而在实验上可以

精确测量
。

对聚合物的研究是 当前平衡与非平衡态统计物

理发展的重要推动力之一
。

从聚合物凝聚态结构出

发
,

阐明和预报体系的平衡与非平衡态的物理性质
,

最后达到能够定量描述聚合物复杂结构与性能
,

是

高分子物理的核心命题
。

目前尚缺乏从微观到宏观

的系统认识
,

最缺的是不同尺度间的衔接
。

所谓多尺度
,

可以从空间尺度的角度去理解 (从

单分子链到宏观材料 )
,

也可以从时间尺度的角度去

理解 (由于粘弹性聚合物结构单元运动具有极广的

松弛时间谱
,

从 10
一 ` 2
秒到几天

、

甚至几年 )
,

甚至可

以从浓度去理解 (从极稀溶液到极浓溶液乃至本体
,

浓度跨越 7一 8 个数量级
。

对不同浓度 的体系研究

内容和方法均不同 )
。

应当指出
,

松弛时间谱与空间

尺度不具有一一对应的线性关系
,

因而使问题变得

更加复杂
。

在聚合物 中
,

从最初 的单分子链开始就决定 了

其多尺度行为和特殊性
。

因为单分子链由成千上万

个原子组成
,

具有相当多 的内部 自由度以及特征长

度
、

特征时间
,

其本身就具有多尺度行为 ; 另一方面
,

聚合物的共聚和共混过程以及在流场中的剪切等特

定的加工过程也是特别引起关注的方面
。

共聚和共

混是一种在得到特定性能 的新材料 中广泛使用 的
、

高效的方法
,

聚合物共混 物类似于金 属材料 中的
“

合金
” 。

聚合物共聚
、

共混 物占了当今世界塑料销

售的 30 % 以上
,

而且仍然是该领域增长最快 的方向

之一
。

共混物的组成
、

形态结构决定了共混物的性

能
。

因此
,

深刻地剖析形态结构与加工过程之间的

关系就非常重要
。

在共混物 的加工过程 中
,

其流变

行为表现为高度的非牛顿性
。

这种复杂性就体现在

不 同层次
、

结构之间的相互影响
。

聚合物多尺度研究中所遇到的问题是
,

无论是

理论上还是实验上
,

迄今为止还没有做到多尺度上

的连贯性 : 一个尺度上 的理论与实验只能解决这一

个尺度上的问题
,

还无法一致贯通地从单分子设计

做到材料加工
。

而从单分子设计做到材料加工又是

人们最需要做到的事情
。

因为只有这样
,

才能通过

最经济
、

最有效的方法
,

得到我们所需要的材料及其

制品
。

因此
,

从单分子设计一路贯通地到材料加工

这样一个跨接多个尺度 的科学问题
,

是一个具有前

瞻性
、

挑战性的重大课题
,

同时也是高分子科学
、

凝

聚态物理
、

材料科学和计算数学等学科交叉的
、

新的

学科生长点
。

2 国内外的研究背景

就国内外在不 同的尺度上的研究状况而言
,

微

观上实验方面包括中子 自旋回波
、

中子散射
、

荧光标

记和介电分析等方法
,

理论方面主要包括分子动力

学模拟
、

蒙特卡罗模拟
。

尽管这些模拟给出了大量

有用的信息
,

但由于计算量所限
,

只能模拟一些较短

的分子链或寡链体系
,

以及较短的时间尺度
,

全分子

模拟显然无法实现
。

故常常采用粗粒化近似
。

尽管

人们在这方面做了多方努力
,

部分地实现了从微观

到介观的衔接
,

然而要计算如聚合物这样复杂体系

的平衡态性质
,

现有的计算资源仍显不足
。

因此
,

发

展了很多介观理论
。

其中
,

有布朗动力学
、

耗散粒子

动力学
、

自洽场理论
、

动力学密度泛 函理论
、

含时金

茨堡 一 朗道方程 ( T D G )L
、

格点玻耳兹曼方法等为人

们所公认的有效理论和方法
。

又比如用 T D G L 方程

结合聚合物的本构方程来研究相分离动力学和流变

学已发展得 比较成熟
,

但不足之处是其 中的唯象系

数不能由其理论本身确定
。

介观尺度的实验方法包

括激光光散射
、

原子力显微镜
、

电子显微镜和原位流

变仪等
。

在宏观尺度上
,

单一聚合物在复杂流道 内的流

动分析主要采用基 于连续介质力学 的数值分析方

法
,

如有限单元方法
、

有限体积方法
、

边界单元方法

等
。

通常对 聚合物 的描述是采用某一本构模型
,

但

都不足以描述粗化的聚合物分子链在流场中的构象

动力学
。

因此这些本构模型并不能成为介观尺度与

宏观尺度之间的一个完整的桥梁
。

目前在不同的尺度上都有一些相对成熟 的理论

和模拟手段
,

但迄今还没有一个较为成熟的方法
,

可

以把不同尺度贯穿起来
,

最终可以 为材料设计与加

工所用
。

国际上开展这方面研究工作且真正取得一

定成果的只有 日本的 O CT A 计划 (通产省多尺度聚

合物开发平 台一
“

高性能材料设计平台的开发
” ,

即

oD i p r oj ce )t
。

但在这一计划 中
,

上述不 同尺度 间理

论上的断层还没有填补
。

德国的马普高分子研究所

也准备开展类似 的研究 ;在美 国有一些小组正在从
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事个别尺度的联合研究
。

该领域的研究已成为国际

上学术界关注的焦点和研究热点
,

是学科发展前沿
,

富有挑战性
,

同时也是难得的机遇
。

就国内情况而言
,

在某些尺度上
,

很多研究小组

开展了很好 的工作
。

但 与国际上的情况相类似
,

在

贯穿多尺度的研究上虽然 已引起 注意
,

但相应的研

究工作还非常少
,

只开展了一些前期的探索性工作
。

总体说来
,

在各个尺度 内的方法已 比较成熟
,

目前最

缺的是尺度间的衔接
。

就后者而言
,

从微观到介观

的衔接发展得较好
,

从介观到宏观的衔接还远远不

够
。

多年来
,

我国高分子凝聚态物理研究在 国家 自

然科学基金委员会
“

七五
”

期间重大项 目等多项基金

项 目和国家
“

攀登计划
”

的大力支持下
,

取得了一系

列重要成果
,

曾获得 国家 自然科学奖二等奖
。

近年

来
,

国家 自然科学基金 委员会对一些相关的领域进

行了相应的资助
,

据不完全统计
,

计有国家 自然科学

基金面上项 目 35 项
,

重点项 目 5 项
,

国家杰 出青年

科学基金项 目 5 项
。

在聚合物的理论
、

模拟方面已

形成了一支有特色的研究队伍
,

这为今后开展这项

研究打下了良好的基础
。

在计算能力上
,

由于集成微机机群技术和并行

计算技术的发展
,

为低成本的大规模科 学计算提供

了可能
。

目前许多课题组都安装了这类机群
,

并具

有相应的软件
。

立了共同语言
。

通过 国际合作与交流
,

可以避免不必要的重复

研究
,

更重要的是
,

可以激发研究灵感
,

取得创新性
、

乃至原创性研究结果
,

实现与国际同步
、

甚至在某些

方面领先国际水平
。

3 学科交叉研究特点及意义

聚合物凝聚态 的多尺度研究
,

跨越了从微观到

宏观多个尺度
,

涉及高分子科学
、

物理学
、

力学
、

材料

科学以及计算数学等多个学科 ; 而且
,

还需要理论
、

模拟
、

实验等方面的紧密结合
。

显然
,

要完成这一宏

大的研究计划
,

开展多学科交叉研究是非常必要的
。

化学背景的高分子研究者可能会在物理模型和

数学基础方面有所欠缺
,

而数理出身的研究者对高

分子复杂结构
、

形态与性能感到陌生
,

数理背景的研

究者提出的理论需要由高分子研究者实验验证才能

显出重要性
。

通过开展学科交叉研究有利于促进高

分子科学形成完整的科学体系
,

同时引导材料科学

研究者将高分子凝聚态物理理论应用到高分子材料

改性与加工 中
,

对材料研究有指导作用 的理论研究

意义更大
。

经过多年的积累
,

国内在上述相关领域 已有相

当的研究基础
,

在每一个尺度上都能找到相应的课

题组
,

不同学科研究队伍通过长期学术交流
,

已经建

4 多尺度贯通研究的主要方 向

聚合 物凝 聚态 多尺度连贯研 究主要 研究方向

有
:

( 1) 发展和完善不同尺度 内的理论
、

模拟方法及

实验反馈平 台 ;

( 2) 建立从微观到宏观由小到大的衔接方法
;

( 3) 建立从宏观到微观由大到小的衔接方法
;

(4 )界面相 的衔接与关联 以及流场 中的本构方

程问题
;

(5 ) 以弹性体共混体 系和聚烯烃共混体系为例

进行实验研究
,

辅助并实现理论上的多尺度贯通
。

本项 目研究 目标和进展 与国际同步
,

并预期在

一些重要方面取得领先地位
。

同时
,

在这一研究过

程中
,

将发展一系列理论
、

模 拟方法
,

完善相应实验

表征手段
,

建立从单分子设计到聚合物材料加工 的

平台 ; 其计算机模拟程序
,

将最终应用在材料设计加

工领域中
。

目前在不同的尺度上
,

独立的理论
、

模拟手段 已

经相对成熟
。

聚合物的全尺度性设计与性能预测逐

渐成为材料设计的热点
,

也成为国际学术界面临 的

挑战与机遇
。

一旦取得突破
,

聚合物材料性能的全

尺度设计与预测将不再是神话
,

届时聚合物材料科

学和计算材料科学的研究将进人一个全新的时代
。

具体地说
,

从微观到介观 的衔接将有可能最先

获得突破
。

在这一阶段 中研究主要包括 以下三个层

次
,

即全原子模型
、

粗粒化粒子模型
、

场论方法
,

对应

着从微观到介观的不同尺度
。

全原子模型对计算量

的需求太大 ;粗粒化 粒子模型和场论方法有一个共

同的问题
,

那就是通常要对实际的聚合物体系做一

定的近似
,

而我们又无法预先知道这些近似的好坏
,

因而计算 中所输入的各个序参量很难与实际的聚合

物体系相对应起来
。

这是阻碍应用介观理论解决实

际问题的主要因素
。

如果实现了下一步从介观到宏

观的衔接
,

则有可能用实验上的结果对这些序参量

进行反馈
、

调整
,

从 而与实际的 聚合 物体 系对应起

来
。

在从介观到宏观方面
,

借助于非平衡态热力学

理论建立一系列的本构模型
,

来更好地描述牛顿共
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混体系界 面动力学
、

相形态和力学量之 间的关 系
。

这些本构方程的建立将对多相
、

多组分体 系的宏观

流动分析奠定基础
。

随着近年来人们对复杂流体及

软物质系统的深人研究
,

在这方 面未来几年 内可能

取得很大的进展
,

包括各种体系的本构方程的建立
,

复杂相形态本构模型 的建立
,

以及跨介观和宏观尺

度的快速数值分析方法的建立与应用
。

5 结束语

这一项 目的战略意义
,

不仅在于从根本上促进

聚合物材料工业的发展
,

同时也为高分子科学
、

软物

质复杂系统物理以及计算数学等基础研究领域开辟

新的起点和方 向
,

为材料科学的深人发展奠定基础
。

该项 目的最终 目标
,

是把在多个尺度上
,

即从微

观到介观
、

再到宏观等不 同尺度上发展起来 的研究

聚合物性质的方法贯穿起来
。

将前一个 尺度 的输

出
,

作为下一个尺度的输人
,

来研究聚合物结构与性

能的关系
。

由于现有理论本身的限制以及计算量上

的限制
,

在不同的尺度间存在一些理论上 的断层
。

本项 目的基本思路是
,

用实验数据填补这些断层
,

从

而可作为下一个尺度的输人 ; 同时
,

将不同尺度上理

论上所给出的可观测量以及最终给出的可观测量与

实验结果 比较
,

对上述尺度上的输入给出反馈
,

以修

正最初的输人
,

直至得到符合实验结果的输 出
。

最

终的目的
,

是建立一个从微观到宏观一致贯穿的平

台
,

以期对聚合物材料的设计
、

加工
、

应用给出理论

上的指导
。

在项 目组织实施方面
,

本项 目进行了精心组织

和管理
。

通过研讨和交流
,

凝练科学 目标
,

吸收不同

特长
、

不同研究背景的研究人员参加项 目
; 以研讨会

方式认真落实每个课题与项 目的有机联系与分工
,

进一步根据 国内外相关 领域发展动态确定研究 内

容 ; 在项 目经费上
,

预留了相对较多 的机动经费
,

便

于项 目领导小组根据项 目进展动态予以调整
。

在正

式获得批准后
,

项 目组又召开研讨会
,

交流了项 目评

审后近一年来研究进展和动态
,

明确了下一年的研

究内容
。

项 目管理中将特别注重不同课题间的合作

和衔接 ;特别注重理论
、

计算模拟和实验三方面的协

同研究
; 特别注重项 目负责人 的统帅作用

。

本项 目的实施必将大大推动我国高分子凝聚态

物理的进一步发展
。

将现代凝聚态物理
、

计算科学
、

高分子科学和高分子材料科学研究的队伍通过重大

项 目集中在共同科学 目标上
,

形成优势
,

有望取得有

重大意义研究成果
。
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