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ÂÂÅÄÅÍÈÅ

Èçó÷åíèå âçàèìîäåéñòâèÿ ñëîæíûõ îðãà-
íè÷åñêèõ âåùåñòâ ñ íåîðãàíè÷åñêèìè ñîåäè-
íåíèÿìè êðåìíèÿ àêòóàëüíî â ïëàíå êîíòðî-
ëÿ ðåàêöèîííîé ñïîñîáíîñòè òâåðäûõ âåùåñòâ
è èìååò ïðèêëàäíîé èíòåðåñ. Äèôåíîëüíûå
ñîåäèíåíèÿ â êà÷åñòâå ìèíîðíûõ êîìïîíåí-
òîâ âõîäÿò â ñîñòàâ íåôòåé; ïîëèôåíîëüíûå
ãóìèíîâûå êèñëîòû óãëÿ è òîðôà ïðèìåíÿ-
þòñÿ â ñàìûõ ðàçíûõ îáëàñòÿõ; áèîëîãè÷åñêè
àêòèâíàÿ ãèäðîêñèëñîäåðæàùàÿ àðîìàòè÷åñ-
êàÿ îðãàíèêà âêëþ÷àåò àíòèîêñèäàíòû êëàñ-
ñà ôëàâîíîèäîâ (êâåðöåòèí, êàòåõèíû è äð.).
Ñ ðåàêöèÿìè �äèôåíîë � êðåìíåçåì� è îáðà-
çîâàíèåì õåëàòíûõ êîìïëåêñîâ ñâÿçàíû ïðî-
áëåìû ôîðìèðîâàíèÿ ïëîäîðîäèÿ ïî÷âû, î÷è-
ùåíèÿ îò íåôòåçàãðÿçíåíèé è ñâÿçûâàíèÿ
òÿæåëûõ ìåòàëëîâ, áèîõèìè÷åñêèå âîïðîñû
ìåòàáîëèçìà ìèêðîýëåìåíòîâ â îðãàíèçìå
÷åëîâåêà è æèâîòíûõ.

Ïðè îáðàçîâàíèè ñëîæíûõ êðåìíèéîðãàíè-
÷åñêèõ ñîåäèíåíèé äèôåíîëüíîãî ðÿäà âîç-
ìîæíî ôîðìèðîâàíèå êàê ðàçâåòâëåííûõ, òàê
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Àííîòàöèÿ

Ìåòîäîì êîìïüþòåðíîãî  ìîäåëèðîâàíèÿ èññëåäîâàíû ïðîäóêòû âçàèìîäåéñòâèÿ äèôåíîëîâ diph ãèä-
ðîõèíîíà, ðåçîðöèíà, ïèðîêàòåõèíà è îêñèäà êðåìíèÿ ñ îáðàçîâàíèåì ïîëèìåðíûõ öåïî÷åê îáùåé ôîð-
ìóëîé diph-(Si(OH)2-diph)n. Äëÿ êàæäîãî  ñîåäèíåíèÿ ðàññ÷èòàíû ðàäèóñ èíåðöèè è äðóãèå  ïðîñòðàí-
ñòâåííûå õàðàêòåðèñòèêè; â ðÿäó ñîåäèíåíèé îïðåäåëÿëàñü ôðàêòàëüíàÿ ðàçìåðíîñòü. Íà îñíîâàíèè
ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñäåëàí âûâîä î ôîðìå ïîëèìåðíîé öåïè: äëÿ ñîåäèíåíèé ãèäðîõèíîíîâîãî è
ðåçîðöèíîâîãî ðÿäîâ � ýòî ñòåðæåíü, äëÿ ïèðîêàòåõèíîâîãî ðÿäà � ñòîõàñòè÷åñêèé êëóáîê.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ðàäèóñ èíåðöèè, ñåãìåíò Êóíà, ôðàêòàëüíàÿ ðàçìåðíîñòü, äèôåíîëüíûå ïðîèçâîä-
íûå îêñèäà êðåìíèÿ

è ëèíåéíûõ ìîëåêóë. Â ïåðâîì ñëó÷àå ðå÷ü èäåò
î õåëàòíûõ ñîåäèíåíèÿõ, âî âòîðîì � î ïîëè-
ìåðíûõ öåïî÷êàõ. Ïåðâûå ìîãóò ïðèìåíÿòüñÿ
â î÷èñòêå áëàãîäàðÿ êîìïëåêñîîáðàçîâàíèþ ñ
òÿæåëûìè ìåòàëëàìè [1], âòîðûå çà ñ÷åò ñâÿ-
çûâàíèÿ òÿæåëîé îðãàíèêè èñïîëüçîâàòüñÿ,
íàïðèìåð, äëÿ î÷èñòêè îò íåôòåçàãðÿçíåíèé è
ãèäðîèçîëÿöèè ïëàñòîâ â íåôòåäîáû÷å [2].

Öåïíûå ìîëåêóëû îáëàäàþò òðàíñïîðòíû-
ìè (äèôôóçèîííûìè) ñâîéñòâàìè, êîòîðûå çà-
âèñÿò îò ôîðìû (ñòðóêòóðû) ìîëåêóë è îïðå-
äåëÿþò èõ ïîâåäåíèå â  îêðóæàþùåé æèäêîé
ñðåäå (ôèëüòðàöèÿ, ãåëåîáðàçîâàíèå è äð.).

Öåëü íàñòîÿùåé ðàáîòû � èññëåäîâàíèå ðà-
äèóñà èíåðöèè ñèñòåìû è äðóãèõ õàðàêòåðèñòèê
êàê ïàðàìåòðîâ  ñòðóêòóðû äëÿ öåïíûõ ìîëåêóë,
îáðàçîâàííûõ îêñèäîì êðåìíèÿ è äèôåíîëàìè
ðÿäà: ãèäðîõèíîí, ðåçîðöèí è ïèðîêàòåõèí.

ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈÅ ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈß

Â ñîçäàâàåìîé ìîäåëè îêñèä êðåìíèÿ
(êðåìíåçåì) ïðåäñòàâëåí â ôîðìå òåòðàýäðîâ
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SiO4 [3]. Öåïî÷êà ïîëèìåðà ñîçäàâàëàñü ïóòåì
ïðèñîåäèíåíèÿ êèñëîðîäíûõ àòîìîâ äèôåíî-
ëà â òåòðàýäðè÷åñêóþ ïîçèöèþ êðåìíåçåìà.
Âàêàíòíûå âàëåíòíîñòè àòîìîâ êèñëîðîäà
òåòðàýäðà çàïîëíÿëèñü àòîìàìè âîäîðîäà.
Áðóòòî-ôîðìóëà öåïíîé ìîëåêóëû îïèñûâà-
åòñÿ êàê diph-[Si(OH)2-diph]n,  ãäå  diph �
äèôåíîëû ðÿäà ãèäðîõèíîí (hydr), ðåçîðöèí
(reso),  ïèðîêàòåõèí (pyro);  Si(OH)2-diph �
ìîíîìåðíîå çâåíî. Äëèíà öåïè n = 0�10 äëÿ ãèä-
ðîõèíîíîâîé è ðåçîðöèíîâîé ñèñòåì, n = 0�25 äëÿ
ïèðîêàòåõèíîâîé ñèñòåìû ïîëèìåðà. Ìîëÿðíàÿ
ìàññà ïîëèìåðà Ì = 110.1 + 170.2n, äëÿ ïèðîêà-
òåõèíîâîé öåïè M = 4365.

Îïòèìèçàöèÿ ãåîìåòðèè ìîëåêóëû ïîëè-
ìåðíîãî òèïà îñóùåñòâëÿëàñü â  ìîëåêóëÿð-
íîì ðåäàêòîðå Àâîãàäðî [4] ñ èñïîëüçîâàíè-
åì ìåòîäîâ ìîëåêóëÿðíîé ìåõàíèêè. Âñå ðà-
áî÷èå ðàçìåðû ðåäàêòîðà âûðàæåíû â àíã-
ñòðåìàõ; ïîòåíöèàë � MMFF94.

Îïðåäåëåííûå òàêèì îáðàçîì êîîðäèíàòû
ìîëåêóëû ïîëèìåðà ýêñïîðòèðóþòñÿ â ðàçðà-
áîòàííóþ ïðîãðàììó äëÿ äàëüíåéøåãî ðàñ-
÷åòà ðàäèóñà èíåðöèè, ðàññòîÿíèÿ ìåæäó
êîíöàìè è êîíòóðíîé äëèíû, ôðàêòàëüíîé
ðàçìåðíîñòè ñèñòåìû.

Êîíòóðíàÿ äëèíà [5] öåïè ðàâíà äëèíå îãè-
áàþùåé ëèíèè âäîëü âñåõ óçëîâ öåïè è òî÷åê
èçãèáà è îïðåäåëÿåòñÿ êàê ñóììà äëèí ñîñòàâ-
ëÿþùèõ ó÷àñòêîâ. Ïåðñèñòåíòíàÿ äëèíà [5] ðàñ-
ñ÷èòûâàåòñÿ ïðîãðàììíî êàê äëèíà ìåæäó êîí-
öàìè öåïè (äëèíà ìåæäó êîíöåâûìè àòîìàìè
êèñëîðîäà), ïî ñîîòâåòñòâóþùèì êîîðäèíàòàì.
Â íàøåì ñëó÷àå õàðàêòåðíûå ïàðàìåòðû ðàñ-
ñìàòðèâàþòñÿ áåç àòîìîâ âîäîðîäà, êîòîðûå íå
ÿâëÿþòñÿ îñòîâîîáðàçóþùèìè.

Ðàäèóñ èíåðöèè Rine îïðåäåëÿåòñÿ êàê [6]
2
ineR  = ΣMi (Ri � R)2/ΣMi

ãäå Mi, Ri � ìàññà è êîîðäèíàòû àòîìîâ ñî-
îòâåòñòâåííî; R � êîîðäèíàòû öåíòðà ìàññ
ìîëåêóëû.

Âàæíîé õàðàêòåðèñòèêîé ïîëèìåðíîé öåïè
ÿâëÿåòñÿ ñåãìåíò Êóíà [5] � äëèíà ó÷àñòêà
öåïè, ñîõðàíÿþùàÿñÿ ïðè èçãèáàõ ìîëåêóëû
(æåñòêèé ñåãìåíò öåïè, äëèíà åå çâåíà).

Åñëè Rh � ðàññòîÿíèå ìåæäó êîíöàìè öåïè
(ïåðñèñòåíòíàÿ äëèíà), à  Rlen � êîíòóðíàÿ äëè-
íà, òî ñåãìåíò Êóíà RKhun îïðåäåëÿåòñÿ êàê

RKhun = 2
hR /Rlen

ÐÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ

Ðàññìàòðèâàåìûå  äèôåíîëû diph îòëè÷à-
þòñÿ âçàèìíûì ðàñïîëîæåíèåì ãèäðîêñèëü-
íûõ ãðóïï íà àðîìàòè÷åñêîì êîëüöå: â ãèäðî-
õèíîíå (hydr) ãðóïïû ðàñïîëîæåíû íà ìàêñè-
ìàëüíîì ðàññòîÿíèè ÷åðåç êîëüöî, â ïèðîêàòå-
õèíå (pyro) � ìàêñèìàëüíî áëèçêî, íà ñîñåä-
íèõ óãëåðîäíûõ àòîìàõ, à â ðåçîðöèíå (reso)
îíè çàíèìàþò ïðîìåæóòî÷íîå ïîëîæåíèå.

Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíû 3D-ñòðóêòóðû íà÷àëü-
íûõ ÷ëåíîâ (n = 1), îïðåäåëåííûå â ìîëåêó-
ëÿðíîì ðåäàêòîðå. Âèäíî, ÷òî öåïü ñ ó÷àñòè-
åì ïèðîêàòåõèíîâîãî êîìïîíåíòà (ñì. ðèñ. 1, à)
ñêëîííà ê èçãèáó ñ íà÷àëüíîãî ÷ëåíà ðÿäà.
Ôîðìà ìàêðîìîëåêóëû çàâèñèò îò åå ñïîñîá-
íîñòè ê êîíôîðìàöèîííîé èçîìåðèè. Èçìåíå-
íèå êîíôîðìàöèè öåïè îïðåäåëÿåò âàæíåé-

Ðèñ. 1. 3D-ñòðóêòóðû íà÷àëüíûõ ÷ëåíîâ ìîäåëèðóåìîé
êðåìíèéîðãàíè÷åñêîé öåïè: à � ïèðîêàòåõèíîâàÿ,
á � ðåçîðöèíîâàÿ, â � ãèäðîõèíîíîâàÿ.
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øåå ñâîéñòâî ìàêðîìîëåêóë � èõ ãèáêîñòü.
Ñìåíà êîíôîðìàöèè îáóñëîâëèâàåò âîçìîæ-
íîñòü àòîìîâ è ãðóïï àòîìîâ öåïè âðàùàòüñÿ
âîêðóã îäèíàðíûõ ñâÿçåé è ñâÿçàíà ñ òåïëî-
âûì äâèæåíèåì èëè âíåøíèìè âîçäåéñòâèÿ-
ìè íà ìàêðîìîëåêóëó.

Ìîäåëèðóåìóþ öåïíóþ ìîëåêóëó ìîæíî
ïðåäñòàâèòü ñîñòîÿùåé èç ñëåäóþùèõ çâåíü-
åâ: àðîìàòè÷åñêîãî  êîëüöà äèôåíîëà diph è
àòîìà êðåìíèÿ ñ äâóìÿ ïðèñîåäèíåííûìè ãèä-
ðîêñèëüíûìè ãðóïïàìè:

O-diph-O-Si(OH)2-O-diph-O

       d1          d2
Ýòè ôðàãìåíòû ðàññìàòðèâàþòñÿ êàê æåñò-

êèå. Àòîìû êèñëîðîäà, ñîåäèíÿþùèå àðîìà-
òè÷åñêîå êîëüöî ñ àòîìîì êðåìíèÿ è îáðàçó-
þùèå ñîáñòâåííî ìîëåêóëó äèôåíîëà, äîïóñ-
êàþò âðàùåíèå ñòðóêòóðíûõ êîìïîíåíòîâ
âäîëü ñâÿçè, îáðàçóþùåé âàëåíòíûé óãîë
C�O�Si. Ýòîò óçåë îáóñëîâëèâàåò ñêëàäûâà-
íèå öåïè è èçìåíåíèå ñòåïåíè çàïîëíåíèÿ
ïðîñòðàíñòâà.

Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû äàííûå î ðàññòîÿíè-
ÿõ ìåæäó àòîìàìè êèñëîðîäà â äèôåíîëàõ,
îïðåäåëåííûå â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ:

Ýòè çíà÷åíèÿ èñïîëüçóþòñÿ ïðè ðàñ÷åòå
êîíòóðíîé äëèíû öåïè, êîòîðàÿ îïðåäåëÿåò-
ñÿ êàê ñóììà äëèí ôðàãìåíòîâ ìàêðîìîëåêó-
ëû è ÿâëÿåòñÿ ëèíåéíîé çàâèñèìîñòüþ îò ÷èñ-
ëà ìîíîìåðîâ n äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõ ðÿäîâ.
Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü ïåðñèñòåíò-
íîé äëèíû Rh îò ÷èñëà ìîíîìåðíûõ çâåíüåâ
n. Âèäíî, ÷òî äëÿ ãèäðîõèíîíîâîãî è ðåçîð-
öèíîâîãî òèïîâ ïîëèìåðîâ ýòè çíà÷åíèÿ áëèç-
êè, òîãäà êàê äëÿ ïèðîêàòåõèíîâîãî òèïà ïåð-
ñèñòåíòíàÿ äëèíà çàìåòíî ìåíüøå. Íà ðèñ. 3
ïðèâåäåíà çàâèñèìîñòü ðàäèóñà èíåðöèè ìî-
äåëèðóåìîé ñèñòåìû  îò ÷èñëà n. Ïàðàìåòð
Rine ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê îáëàñòü, ãäå
ñîñðåäîòî÷åíû àòîìû ñèñòåìû. Âèäíî, ÷òî
îáùèé õîä êðèâûõ àíàëîãè÷åí äàííûì ðèñ. 2.

Äëÿ ñðàâíèòåëüíîé îöåíêè ãèáêîñòè ìàêðî-
ìîëåêóë ðàçëè÷íûõ ïîëèìåðîâ èõ öåïè ïðåä-
ñòàâëÿþò ñâîáîäíî ñî÷ëåíåííûìè è ñîñòîÿùè-
ìè èç îòðåçêîâ, òàê íàçûâàåìûõ ñòàòèñòè÷åñ-
êèõ ñåãìåíòîâ. Êàæäûé èç ñåãìåíòîâ âêëþ÷à-
åò ìîíîìåðíûå çâåíüÿ â êîëè÷åñòâå, íåîáõî-
äèìîì äëÿ ñâîáîäíîãî âðàùåíèÿ îòíîñèòåëü-
íî ïðåäûäóùåãî. Òàêèì îáðàçîì, ñòàòèñòè÷åñ-
êèé ñåãìåíò (èëè ñåãìåíò Êóíà) RKhun � ýòî
ìåðà ñâîáîäû âðàùåíèÿ â ðåàëüíûõ ìàêðîìî-
ëåêóëàõ è, ñîîòâåòñòâåííî, ìåðà èõ ãèáêîñòè.
Â íàøåì ñëó÷àå ðàçìåð ìîíîìåðíîãî çâåíà
ðàâåí 7.5�8.2 äëÿ ðåçîðöèíîâîãî è ãèäðîõèíî-
íîâîãî çâåíüåâ, 5.4 äëÿ ïèðîêàòåõèíîâîãî.

Íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíà çàâèñèìîñòü äëè-
íû ñåãìåíòà Êóíà RKhun îò ÷èñëà ìîíîìåðîâ
n. Âèäíî, ÷òî äëÿ öåïåé ãèäðîõèíîíîâîãî è
ðåçîðöèíîâîãî ðÿäîâ çíà÷åíèå RKhun áëèçêî
ê êîíòóðíîé äëèíå öåïè è íàìíîãî ïðåâû-
øàåò çíà÷åíèå ìîíîìåðíîãî çâåíà. Ìîæíî
çàêëþ÷èòü, ÷òî ðîñò öåïè íå ïðèâîäèò ê ïî-
ÿâëåíèþ òî÷êè èçãèáà (âðàùåíèÿ) è âñÿ öåïü

ÒÀÁËÈÖÀ 1

Ðàññòîÿíèÿ ìåæäó àòîìàìè êèñëîðîäà â äèôåíîëàõ,
îïðåäåëåííûå â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ

Àòîìû d1 d2

O-pyro-O 2.690 2.709

O-reso-O 4.799 2.709

O-hydr-O 5.511 2.709

Ðèñ. 2. Çàâèñèìîñòü ïåðñèñòåíòíîé äëèíû öåïè Rh îò ÷èñ-
ëà ìîíîìåðíûõ çâåíüåâ n: 1 � ãèäðîõèíîí, 2 � ðåçîð-
öèí, 3 � ïèðîêàòåõèí.

Ðèñ. 3. Çàâèñèìîñòü ðàäèóñà èíåðöèè öåïè Rine îò ÷èñëà
ìîíîìåðíûõ çâåíüåâ n: 1 � ãèäðîõèíîí, 2 � ðåçîðöèí,
3 � ïèðîêàòåõèí.
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ÿâëÿåòñÿ æåñòêîé (íåñãèáàåìîé). Íàïðîòèâ,
ïèðîêàòåõèíîâûé òèï öåïè, êàê ñëåäóåò èç
äàííûõ ðèñ. 4, èìååò ïðèìåðíî ïîñòîÿííóþ
äëèíó ñåãìåíòà Êóíà, â äâà ðàçà ïðåâûøàþ-
ùóþ äëèíó ìîíîìåðà. Ìîæíî ïðåäïîëîæèòü,
÷òî íà ìàñøòàáàõ äëèí ïîðÿäêà äâóõ ðàçìå-
ðîâ ìîíîìåðà â ïèðîêàòåõèíîâîì òèïå ïîëè-
ìåðà ïðîèñõîäèò èçãèá ìàêðîìîëåêóëû.

Ïàðàìåòð �ôðàêòàëüíàÿ ðàçìåðíîñòü� ïðè-
ìåíÿåòñÿ äëÿ îïèñàíèÿ ôîðìû ìàêðîìîëåêóë
òàêèõ ïðèðîäíûõ ïîëèìåðîâ, êàê ëèãíèíû,
öåëëþëîçû [7, 8], èëè â òåðìîäåñòðóêöèè ïî-
ëèìåðîâ [9]. Ýòîò ïàðàìåòð óäîáåí äëÿ îïðå-
äåëåíèÿ ôîðìû ìàêðîìîëåêóëû ïðè çàïîëíå-
íèè åþ ïðîñòðàíñòâà. Òàê, äëÿ åâêëèäîâà ïðî-
ñòðàíñòâà D = 3,  äëÿ ïîâåðõíîñòè D = 2,  äëÿ
ëèíèè D = 1. Ïðè çàïîëíåíèè ïðîñòðàíñòâà íå
îáúåìíûìè áëîêàìè, à, íàïðèìåð, ëèíèÿìè
ôðàêòàëüíàÿ ðàçìåðíîñòü çàïîëíÿþùåãî
îáúåêòà ìîæåò èçìåíÿòüñÿ îò 1 (èíäèâèäóàëü-
íàÿ ëèíèÿ) äî 3 (ïëîòíàÿ óïàêîâêà).

Ôðàêòàëüíàÿ ðàçìåðíîñòü öåïî÷åê Df ðàñ-
ñ÷èòûâàåòñÿ êàê óãëîâîé êîýôôèöèåíò áèëîãà-
ðèôìè÷åñêîé çàâèñèìîñòè �ìàññà öåïè � ðà-
äèóñ èíåðöèè� è îïðåäåëÿåòñÿ êàê åå òîïîëî-
ãèåé, òàê è êîíôîðìàöèîííûì ñîñòîÿíèåì; äëÿ
ðàçëè÷íûõ òèïîâ öåïè îíà ñîñòàâëÿåò: hydr 1.11,
reso 1.16,  pyro 1.79. Íèçêèå  çíà÷åíèÿ Df äëÿ
ïåðâûõ äâóõ òèïîâ ñâèäåòåëüñòâóþò î ëèíåé-
íîñòè ìîäåëèðóåìûõ öåïî÷åê ïîëèìåðà. Òàêèì
îáðàçîì, öåïè ãèäðîõèíîíîâîãî è ðåçîðöèíî-
âîãî òèïîâ ïîëèìåðíûõ öåïî÷åê ïðîñòðàíñòâåí-
íî ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé æåñòêèå ñòåðæíè, íå
ïîäâåðæåííûå çàìåòíîìó èçãèáó.

Èíàÿ ñèòóàöèÿ íàáëþäàåòñÿ â ñëó÷àå ïè-
ðîêàòåõèíîâîãî òèïà ïîëèìåðíîé öåïè. Ïðî-

âåäåííîå ðàñøèðåííîå ìîäåëèðîâàíèå, âêëþ-
÷àÿ äîïîëíèòåëüíîå îïðåäåëåíèå ÷èñëà ñåã-
ìåíòîâ Êóíà â ìàêðîìîëåêóëå, ïîêàçàëî, ÷òî
îáùèé âèä çàâèñèìîñòåé êîíòóðíîé è ïåðñèñ-
òåíòíîé äëèíû, ðàäèóñà èíåðöèè îñòàþòñÿ
íåèçìåííûìè. Ïî õàðàêòåðó çàâèñèìîñòè äëè-
íû ñåãìåíòà Êóíà îò ÷èñëà ìîíîìåðîâ è ÷èñ-
ëà ñåãìåíòîâ íå âûÿâëåíà ïåðèîäè÷íîñòü,
êîòîðàÿ ìîãëà áû óêàçûâàòü íà îáðàçîâàíèå
óïîðÿäî÷åííûõ ñòðóêòóð. Ïðè ïîâûøåííûõ
çíà÷åíèÿõ n ïàðàìåòð  Df íåçíà÷èòåëüíî
óìåíüøàåòñÿ. Ïî-âèäèìîìó, ïîëèìåðíàÿ öåïü
ïèðîêàòåõèíîâîãî òèïà ïðîñòðàíñòâåííî
ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñòîõàñòè÷åñêèé êëóáîê.

ÂÛÂÎÄÛ

1. Ïðîâåäåíî ìîäåëèðîâàíèå êðåìíèé-
îðãàíè÷åñêèõ öåïî÷å÷íûõ ìàêðîìîëåêóë, îá-
ðàçîâàííûõ äèôåíîëàìè (ãèäðîõèíîíîì, ðå-
çîðöèíîì è ïèðîêàòåõèíîì) è êðåìíèéîêñèä-
íûìè ñâÿçóþùèìè òåòðàýäðàìè.

2. Îïðåäåëåíû ïàðàìåòðû ñèñòåìû êðåì-
íèéîðãàíè÷åñêèõ öåïåé, õàðàêòåðèçóþùèå èõ
ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïîëîæåíèå: ðàäèóñ
èíåðöèè, ôðàêòàëüíàÿ ðàçìåðíîñòü, äëèíà
æåñòêîãî ñåãìåíòà.

3. Ïîêàçàíî, ÷òî õàðàêòåðèñòèêè ïîëèìåð-
íûõ öåïåé, îáðàçîâàííûõ îêñèäîì êðåìíèÿ è
ïàðà- è ìåòà-äèôåíîëàìè, çàìåòíî îòëè÷àþòñÿ
îò öåïè ñ îðòî-ðàñïîëîæåíèåì ãèäðîêñèëüíûõ
ãðóïï.

4. Ïðåäëîæåíû âàðèàíòû ôîðìû ðàññìàò-
ðèâàåìûõ öåïåé: ñòåðæåíü äëÿ ïàðà- è ìåòà-
äèôåíîëüíûõ ñîåäèíåíèé (ãèäðîõèíîíîâûé è
ðåçîðöèíîâûé ðÿäû) è ñòîõàñòè÷åñêèé êëóáîê
äëÿ îðòî-ñîåäèíåíèé (ïèðîêàòåõèíîâûé ðÿä).
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