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要!为了更深入了解
GJG

与沥青之间的相容性#以及
GJG

对沥青力学性能的改善效果#采用分

子动力学模拟方法从分子层面上对
GJG

与沥青共混体系进行研究$选取沥青质%树脂和油分代表

性化合物分子#采用材料工厂!

I.DC=/.03GD21/7

#

IG

"软件组建沥青分子模型#同时根据
GJG

嵌段

聚合物单体构建
GJG

分子模型#然后对沥青体系%

GJG

体系及二者共混体系分别进行
#""K

%

#!"K

%

#("K

%

#$"K

和
#'"K

下的分子动力学模拟#计算各体系的溶解度参数%非键接相互作用

能%范德华相互作用能%静电相互作用能#然后对沥青体系及
GJG

与沥青共混体系进行力学性能参

数!包括弹性模量%体积模量和剪切模量"的分子动力学模拟计算$研究结果表明&随着温度的升

高#沥青的溶解度参数越来越大#

GJG

体系溶解度参数则随温度的升高先增大后减小'

GJG

分子与

沥青分子之间的非键接相互作用能和范德华相互作用能随温度的升高先增大后减小再增大#静电

相互作用能随温度的升高先增大后减小'模拟温度为
#("K

时#沥青与
GJG

的溶解度参数差异最

小#各相互作用能最大#二者结构最稳定'

GJG

与沥青共混体系的弹性模量%体积模量和剪切模量分

别比基质沥青体系约提高了
#!L

%

!8L

和
!$L
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关键词!道路工程'分子动力学'沥青'

GJG

'相容性'力学性能

中图分类号!

A(#$5"#

!!!

文献标志码!

M

!"#$"%"&"'

(

)*+,-$.)*"$)&

/

01

/

-0'"-#12343)*+)#

/

.)&'

%&-*+#%)#-+1*,1&-$5&)0+

(

*),"$##",5&)'"1*

GA I.4%-.4

#

$

N*MFO*74

;

%0/.4

;

#

$

N*MFOP74

;

%

Q

/4

;

!

$

N*MFONC4

;

%

Q

/4

;

#

!

#5RC

E

S.T7=.D7=

E

>7=G

Q

C6/.0M=C.*/

;

:U.

E

,4

;

/4CC=/4

;

7>I/4/3D=

E

7>,126.D/74

$

?:.4

;

@.4A4/BC=3/D

E

$

V/@.48#""$(

$

G:..4W/

$

?:/4.

#

!5*.4

;

9:72*/

;

:U.

E

M1-/4/3D=.D/74

$

*.4

;

9:72)#"""(

$

N:C

X

/.4

;

$

?:/4.

"

6%#'0)$'

%

Y47=1C=D7241C=3D.41D:C-/36/T/0/D

E

TCDUCC4GJG.41.3

Q

:.0D

$

.41D:CC>>C6D7>GJG

74-C6:.4/6.0

Q

=7

Q

C=D/C37>.3

Q

:.0D1CC

Q

0

E

$

-70C620.=1

E

4.-/633/-20.D/74DC6:4/

Z

2CU.323C1D7

3D21

E

GJG .41 .3

Q

:.0DT0C413>=7- -70C620.=0CBC05[C

Q

=C3C4D.D/BC -70C620C37>.3

Q

:.0D

67-

Q

74C4D3/46021/4

;

.3

Q

:0DC4C

$

=C3/4.417/0UC=C6:73C4

$

.41.3

Q

:.0D-70C620.=-71C0U.3



C3D.T0/3:C1T

E

IG

!

I.DC=/.03GD21/7

"

37>DU.=C5M667=1/4

;

D7GJGT076\

Q

70

E

-C=-747-C=

$

GJG

-70C620.=-71C0U.3T2/0D5]:C4D:C-/36/T/0/D

EQ

.=.-CDC=

$

D:C47%T7241/4DC=.6D/74C4C=

;E

$

H.41C= .̂.03/4DC=.6D/74C4C=

;E

.41C0C6D=73D.D/6/4DC=.6D/74C4C=

;E

UC=C6.0620.DC1T.3C174D:C

-70C620.=1

E

4.-/633/-20.D/747>.3

Q

:.0D3

E

3DC-

$

GJG3

E

3DC-.41D:CDU7T0C413.D1/>>C=C4D

DC-

Q

C=.D2=C37>#""K

$

#!"K

$

#("K

$

#$"K.41#'"K5I70C620.=1

E

4.-/633/-20.D/747>

-C6:.4/6.0

Q

=7

Q

C=D

EQ

.=.-CDC=3/46021/4

;

C0.3D/6-712023

$

T20\-712023.413:C.=-7120237>

.3

Q

:.0D3

E

3DC-.41GJG -71/>/C1.3

Q

:.0D3

E

3DC- UC=C6.0620.DC15]:C=C320D33:7UD:.DD:C

-/36/T/0/D

E

7>.3

Q

:.0D/46=C.3C3U/D:D:C=/3C7>DC-

Q

C=.D2=C

$

U:/0CD:C-/36/T/0/D

E

7>GJG/46=C.3C3

>/=3D.41D:C41C6=C.3C3.3DC-

Q

C=.D2=C=/3C35]:C47%T7241/4DC=.6D/74C4C=

;E

.41H.41C= .̂.03

/4DC=.6D/74C4C=

;E

7>GJG-70C620C3.41.3

Q

:.0D-70C620C3/46=C.3C>/=3DD:C41C6=C.3C

$

.41D:C4

/46=C.3C.

;

./4.3DC-

Q

C=.D2=C=/3C35]:CC0C6D=73D.D/6/4DC=.6D/74C4C=

;E

7>GJG.41.3

Q

:.0D

3

E

3DC-/46=C.3C3>/=3D.41D:C41C6=C.3C3.3DC-

Q

C=.D2=C=/3C35MDD:CDC-

Q

C=.D2=C7>#(" K

$

-/36/T/0/D

E

7>GJG.41.3

Q

:.0D:.BCD:C-/4/-2-

;

.

Q

.41D:C/4DC=.6D/74C4C=

;

/C3=242

Q

D7D:C

Q

C.\B.02C3

$

U:/6: -C.43.DD:/3DC-

Q

C=.D2=C

$

GJG.41.3

Q

:.0DT0C413:.3D:C-73D3D.T0C

3D=26D2=C5?7-

Q

.=C1D7.3

Q

:.0D3

E

3DC-

$

D:CC0.3D/6-712023

$

T20\-712023.413:C.=-7120237>

GJG.41.3

Q

:.0DT0C413/46=C.3C#!L

$

!8L.41!$L=C3

Q

C6D/BC0

E

5$D.T3

$

##>/

;

3

$

!'=C>35

7-

(

810+#

%

=7.1C4

;

/4CC=/4

;

#

-70C620.=1

E

4.-/63

#

.3

Q

:.0D

#

GJG

#

-/36/T/0/D

E

#

-C6:.4/6.0

Q

=7

Q

C=D

E

9

!

引
!

言

沥青改性剂在道路工程中的运用越来越广泛$

其中
GJG

能有效改善基质沥青的感温性'抗老化性

和稳定性等&由于沥青的结构'性质与
GJG

存在较

大差异$二者共混后的相容性直接关系到改性沥青

的形态结构和使用性能$因此相容性问题是
GJG

与

沥青共混物性能研究的重要内容$有必要对其进行

深入研究&诸多学者对
GJG

改性沥青的改性机理

进行了研究%黄卫东等通过荧光显微镜观察了
GJG

在沥青中的结构与形态$查看了
GJG

在沥青中的分

布情况(

#

)

#肖鹏等通过红外光谱解释了
GJG

与沥青

之间的相容性反应(

!

)

$但仅依靠
GJG

在沥青中的分

布形态及分散状态并不能很好地研究二者的相容

性$有必要进行分子层面的深入研究&

近年来$分子动力学模拟技术逐渐被运用于道

路材料领域&

].\.47:.3:/

等建立了沥青质分子模

型$运用分子模拟方法研究了石油沥青的聚沉机

理(

)

)

#

I2=

;

/6:

等建立了沥青质分子模型和树脂分

子模型$分析了沥青与集料的黏结作用机理(

(

)

#于维

钊等采用分子动力学模拟手段研究了沥青质在石英

表面的吸附行为(

&

)

#

N:.4

;

等采用分子模拟技术研

究了不同沥青模型系统的温度依赖性'沥青质扩散

速度'旋转弛豫时间(

$

)

#

J:.3/4

等采用分子动力学

模拟技术探讨了沥青黏合剂扩散系数及自我修复的

性能(

8

)

#

P.7

等采用分子动力学方法研究了沥青中

加入熟石灰前后$沥青与集料界面的黏附性(

'

)

#

A4

;

C=C=

等对不同分子类型的沥青质进行分子动力

学模拟$研究了沥青质的聚集行为(

+

)

#

G/0B.

等对沥

青质模型进行了分子侧链末端杂原子替换$研究了

不同杂原子对沥青质聚集现象的影响(

#"

)

#朱建勇等

采用分子动力学模拟方法研究了不同胺类抗剥落剂

与沥青分子的相互作用(

##

)

#郭猛采用分子动力学方

法研究了沥青与不同金属氧化物间的界面强度(

#!

)

#

王鹏等根据原子体积与分子动力学轨迹图研究了沥

青质结构对沥青微观相态组成的影响(

#)

)

#于共奇通

过分子动力学模拟手段解释了不同溶剂中沥青质的

结构变化(

#(

)

&

分子模拟技术在大分子化学材料间的相容性应

用研究方面已经非常普遍&廖黎琼等采用分子动力

学模拟方法在
?_Ì MGG

力场下$研究了不同质量

比下聚对苯二甲酸乙二醇酯与聚乳酸共混物的相容

性$并采用共混物的内聚能密度衡量了共混物的相

容性效果(

#&

)

#姚旭等采用分子动力学模拟方法$从

溶解度参数'结合能等方面分析了端羟基聚丁二烯

与四氢呋喃'甲苯'乙醚和乙醇
(

种溶剂的相容

性(

#$

)

#蔡贾林等采用分子动力学模拟方法通过结合

能等评价了端羟基聚醚与增塑剂的相容性(

#8

)

#刘倩

&!

第
)

期
!!!!!!!

苏曼曼#等&

GJG

与沥青相容性及力学性能的分子动力学模拟



等采用分子动力学模拟方法在
?_Ì MGG

力场下$

对纯物质在不同聚合度下的溶解度参数'不同比例

的共混物内聚能密度进行了模拟计算$进而确定了

杜仲胶与天然橡胶相容性较好时的掺配比例(

#'

)

#杨

洁采用分子动力学方法研究了胶黏剂多组分体系的

配方$并选用溶解度参数作为共混物相容性评价指

标$研究了温度'压力对溶解度参数的影响(

#+

)

&综

上$采用分子动力学模拟方法研究沥青与聚合物

GJG

的相容性的研究鲜有报道$且由高分子材料相

容性的研究结果可知$采用分子动力学模拟手段进

行沥青与
GJG

相容性'力学性能的研究是可行的&

鉴于此$本文采用
)

种不同化合物代表沥青三

组分$将三组分代表性分子模型进行组装建立沥青

模型#根据
GJG

嵌段共聚物的特点建立
GJG

模型#

采用分子动力学模拟手段计算
GJG

与沥青共混物

的内聚能密度和相互作用能$对二者的相容性进行

研究#进而采用分子动力学模拟技术计算沥青'

GJG

与沥青共混物的力学性能参数$以及
GJG

对基质沥

青力学性能的改善效果&
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相容性表征参数
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溶解度
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种材料的溶解度参数
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差别越小$越容易互

相混溶$所以溶解度参数可作为指标来评价
GJG

与

沥青的相容性效果(
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&根据聚合物共混物混合热

理论可知$内聚能密度为消除
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物质全部分子

间作用力所需的能量$是表征物质分子间相互作用

力强弱的物理量$而内聚能密度的平方根即为溶解

度参数
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在分子动力学模拟过程中$各体系的分子键长

和键角不断发生变化$其变形和扭曲比较复杂&为

评价各体系的稳定性$本文采用分子间的非键接相

互作用能'范德华相互作用能和静电相互作用能作

为评价指标&以
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力学性质表征参数

在分子模拟计算中$任一受到外力作用的体系都

处在应力状态下$会引起体系内粒子相对位置的改

变&对于各向同性的材料$其应力应变行为仅由拉梅

常数便可完全描述$此时体系的刚度矩阵
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可通过拉

梅常数建立其与应力应变之间的关系$进而可计算各

体系的体积模量
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模型构建与模拟方法
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沥青分子模型

本文采用三维材料科学模拟软件材料工厂

!

I.DC=/.03GD21/7

$

IG

"中的
M-7=

Q

:723?C00

模块

建立沥青和
GJG

的分子动力学模型&中国,公路工

程沥青及沥青混合料试验规程-!

<]<"&!

.

!"""

"中

将沥青分为沥青质'树脂和油分
)

个组分&因此$本

文对每个组分构建代表性分子模型$按照各组分质

量比组装得到沥青分子模型&

GD7=-

等对沥青各组分进行核磁共振分析$试

验结果表明烷烃分子链长度分布在
?

#$

#

?

)$

之间$

$!
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?

!!

位于这个区间的中间部分(

!#

)

#

R7U.0CU3\/

等指

出沥青中所含的烷烃中二十二烷!

?

!!

*

($

"的含量最

高$且
?

!!

*

($

的软化点和沸点与多数沥青油分的软

化点'沸点较为一致$因此$本文选取
?

!!

*

($

作为油

分的代表分子(

!!

)

&此外$

#

$

8%

二甲基萘分子结构的

芳香环数量与支链数量使其较适合作为油分和沥青

质的中间物$故选取该化合物作为树脂代表分子&

M=D7\

等对沥青质进行了核磁共振试验$结果显示

沥青质中包含
#

个中等大小的芳环组和一些较短支

链$验证了
[7

;

C0

提出的经典沥青质分子模型$故本

文采用该分子模型表征沥青质(

!)%!(

)

&沥青三组分

的分子模型如图
#

所示&根据
)

种组分的代表分子

在
IG

软件中分别建立三维分子模型$如图
!

所示&

图
#

!

沥青各组分单体分子结构

d/

;

5#

!

I747-C=-70C620.=3D=26D2=C7>C.6:.3

Q

:.0D67-

Q

74C4D

图
!

!

沥青各组分单体
)e

模型

d/

;

5!

!

]:=CC%1/-C43/74.0-71C07>C.6:.3

Q

:.0D67-

Q

74C4D

沥青中链烷烃和环烷烃的碳原子数比为
8!5!f

!85'

$故将
?

!!

*

($

和
#

$

8%

二甲基萘的含量!质量分

数$下同"分别定为
&+5$L

'

#+58L

$沥青质含量定为

!"58L

&该沥青共混比例由
N:.4

;

等经过大量试

验研究和分子动力学模拟得出$并证实了沥青模型

密度'自扩散系数'热膨胀系数及受力下的力学状态

与实际沥青性质相符(

!&%!'

)

&沥青分子模型各组分

分子数和质量分数如表
#

所示&

表
:

!

各组分分子数与质量分数

=)%;:

!

!1&-$5&)0*5,%-0)*+,)##20)$'"1*12

-)$.)#

/

.)&'$1,

/

1*-*'

组分 分子数 质量分数*
L

沥青质
& !"58

树脂!

#

$

8%

二甲基萘"

!8 #+58

油分!

?

!!

*

($

"

(# &+5$

!!

在
IG

软件中的
M-7=

Q

:723?C00

晶胞建立界

面添加沥青质'树脂和油分代表性化合物分子模型$

根据表
#

的分子数组装沥青分子模型&由于沥青体

系能量较高$需对其进行优化$其目的%一是降低体

系能量$使体系处于势能较低的稳定状态#二是消除

共混体系中的不合理结构$使模型结构更加合理&

在
?_Ì MGG

力场下对沥青模型进行优化$设置迭

代次数为
!""

&

优化过程中$沥青模型体系的密度随迭代次数

的变化规律如图
)

所示&由图
)

可知$密度随迭代

次数的增多先减小后增大$体系在力场刚开始时结

构松散$导致密度变小$随着分子间的相互作用$密

度逐渐增长至稳定&在模拟结束时$体系密度约为

#5"!

;

*

6-

)

$接近沥青的真实密度
#5"+

;

*

6-

)

&

图
)

!

沥青模型密度随迭代次数的变化

d/

;

5)

!

?:.4

;

C7>.3

Q

:.0D-71C01C43/D

E

U/D:/DC=.D/7442-TC=

下页图
(

为沥青在几何优化过程中能量的变化$

可见能量在优化初期随迭代次数的增多出现骤降$在

迭代次数约为
#&"

时逐渐收敛&最终$模拟结束后$

能量由初始的
)#$"&\<

*

-70

降低至
$(!!\<

*

-70

&

8!

第
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优化后的沥青模型如图
&

所示&

图
(

!

沥青模型能量随迭代次数的变化

d/

;

5(

!

?:.4

;

C7>.3

Q

:.0D-71C0C4C=

;E

U/D:/DC=.D/7442-TC=

图
&

!

优化后沥青大分子
)e

模型

d/

;

5&

!

]:=CC%1/-C43/74.0-71C07>.3

Q

:.0D

-70C620.=.>DC=7

Q

D/-/9.D/74

<;<

!

343

聚合物模型

GJG

是一种热塑性弹性体$在高温下呈塑性$易

与沥青共混$是以丁二烯和苯乙烯为单体采用阴离

子聚合制得的嵌段共聚物&嵌段线形
GJG

的分子

式为(

?*

!

"

?*

!

?

$

*

&

")

+

"

(

?*

!

"

?*

#

?*

"

?*

!

)

,

"

(

?*

!

?

$

*

&

"

"

?*

!

)

+

&在
IG

软件中分别

构建苯乙烯和
#

$

)%

丁二烯单体分子模型$如图
$

所

示$进而在软件的
J076\?7

Q

70

E

-C=

界面构建
GJG

模型&

图
$

!

GJG

单体分子模型

d/

;

5$

!

I747-C=-70C620.=-71C037>GJG

GJG

初始分子模型能量较高$且体系结构不稳

定$需对该模型进行几何结构优化和能量优化&在

?_Ì MGG

力场下进行优化$迭代次数设为
!""

&

优化过程中能量变化如图
8

所示&由图
8

可知$进

行
!""

次几何结构优化和能量优化后$能量由

#(("#\<

*

-70

降低到
#&+'\<

*

-70

并趋于稳定$

此时得到
GJG

最终模型$如图
'

所示&

图
8

!

GJG

模型能量随迭代次数的变化

d/

;

58

!

?:.4

;

C7>GJG-71C0C4C=

;E

U/D:/DC=.D/7442-TC=

图
'

!

GJG

嵌段共聚物模型

d/

;

5'

!

GJGT076\67

Q

70

E

-C=-71C0

<;>

!

343

与沥青共混物分子动力学模拟

在
M-7=

Q

:723?C00

模块中建立
GJG

与沥青二者

的共混物体系&

GJG

在沥青中的掺量!质量分数$下

同"一般为
(L

#

$L

$本文设定沥青与
GJG

共混比例

时
GJG

掺量为
&L

$共混体系模型如图
+

所示&

图
+

!

GJG

与沥青共混体系

d/

;

5+

!

GJG.41.3

Q

:.0DT0C4133

E

3DC-

对
GJG

与沥青共混体系进行
FH]

正则系统!即

系统的原子数
-

'体积
"

和温度
.

都保持不变$并且

总动量为
"

"下的分子动力学模拟$模拟温度分别采

用
#""K

'

#!"K

'

#("K

'

#$"K

和
#'"K

$计算精确

'!
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度选择中度$模拟迭代次数为
!"""

&软件内置的

M4.0

E

3/3

直接对分子运动轨迹数据进行分析$可得到

不同温度下共混体系的溶解度参数和相互作用能&

根据溶解度参数和相互作用能选定较为稳定的

体系所对应的模拟温度$进而进行沥青体系'

GJG

与

沥青共混体系力学性质的模拟计算&计算过程中$

IG

软件内部计算程序将应变依次施加在模型体系

的正轴向与偏轴向
$

个方向上$加载分
(

步分别施

加
(

个应变值!

b"5""&

'

b"5""#

'

"5""#

'

"5""&

"&

施加应变后即可得到相应的应力$进而可求得刚度

系数
'

)

*

$即可得到单胞模型的弹性刚度矩阵$进而

计算各体系的力学参数&

>

!

结果与讨论

>;:

!

相容性分析

对不同温度下的沥青分子体系'

GJG

聚合物体

系'

GJG

与沥青共混体系进行分子动力学模拟$因分

子间的相互作用$在模拟过程中体系内部发生了很

大变化&图
#"

为
#!"K

下分子能量随迭代次数的

变化$整个体系的总能量'非键接能'动能和势能均

随迭代次数的增长逐渐趋于收敛$这表明整个体系

结构能量趋于稳定&对各体系进行分子动力学模拟

后得到稳定结构$即可进行溶解度参数和范德华相

互作用能计算&

)5#5#

!

温度对
GJG

与沥青共混物相容性的影响

沥青分子体系'

GJG

嵌段聚合物体系在不同温

度下的溶解度参数如表
!

所示&由表
!

可知$随着

图
#"

!

GJG

与沥青混合体系在
#!"K

时的能量变化

d/

;

5#"

!

?:.4

;

C37>GJG.41.3

Q

:.0DT0C4133

E

3DC-

C4C=

;

/C3.DDC-

Q

C=.D2=C7>#!"K

温度的升高$沥青体系的溶解度参数总体保持增大

趋势$

GJG

的溶解度参数则随温度的升高先增大后

减小&显然$随着温度升高$

GJG

与沥青更容易解

聚$且在温度为
#("K

时$

GJG

与沥青的溶解度参数

最为相近$可预测在
#("K

温度下$

GJG

与沥青形成

的结构更稳定&

表
<

!

不同温度下的溶解度参数

=)%;<

!

31&5%"&"'

(/

)0),-'-0#5*+-0+"22-0-*''-,

/

-0)'50-#

温度*
K #"" #!" #(" #$" #'"

沥青溶解度参数*!

<

/

6-

b)

"

"5&

#&5(8!#&5&$##&5'!8#&588(#$5#"8

GJG

溶解度参数*!

<

/

6-

b)

"

"5&

'5(+) '58()#!5$($ '5+"! '5)"$

)5#5!

!

相互作用能

经过分子动力学模拟后$不同体系在不同温度

下的非键接能'范德华势能和静电势能分别见表

)

#

表
&

&根据表中数据及式!

!

"

#

式!

(

"$分别计算

非键接相互作用能'范德华相互作用能和静电相互

作用能$计算结果如下页图
##

所示&

表
>

!

不同温度下的非键接能

=)%;>

!

?1@%1*+-*-0

A(

5*+-0+"22-0-*''-,

/

-0)'50-#

温度*
K #"" #!" #(" #$" #'"

沥青非键接能*!

\<

/

-70

b#

"

b#&&'5!(" b#!''5")" b##&(5+#" b+)#5!') b#&&'5!("

GJG

非键接能*!

\<

/

-70

b#

"

!!$5#(" #8!5&8( #)&5!#( #')5)#" !!$5#("

GJG

改性沥青非键接能*!

\<

/

-70

b#

"

b#"!)5$! b8$"5$) b&("5+" b&&)5!& b#"!)5$!

表
B

!

不同温度下的范德华势能

=)%;B

!

C)*+-0D))&#

/

1'-*'")&-*-0

A(

5*+-0+"22-0-*''-,

/

-0)'50-#

温度*
K #"" #!" #(" #$" #'"

沥青范德华势能*!

\<

/

-70

b#

"

b#'8$5'8 b#$#85(! b#(+(5)" b#!$'5(8 b#'8$5'8

GJG

范德华势能*!

\<

/

-70

b#

"

!"!58(" #&)5"(" ##&5)## #('5)&" !"!58("

GJG

改性沥青范德华势能*!

\<

/

-70

b#

"

b#)8!5!! b###&5") b+!85#+ b+!'5)' b#)8!5!!

表
E

!

不同温度下的静电势能

=)%;E

!

F&-$'01#')'"$

/

1'-*'")&-*-0

A(

5*+-0+"22-0-*''-,

/

-0)'50-#

温度*
K #"" #!" #(" #$" #'"

沥青静电势能*!

\<

/

-70

b#

"

)#'5$) )!+5)# ))+5)+ ))85#' )#'5$)

GJG

静电势能*!

\<

/

-70

b#

"

!)5(" #+5&( #+5+" #'5!) !)5("

GJG

改性沥青静电势能*!

\<

/

-70

b#

"

)('5&+ )&(5)' )'$5!+ )8&5#) )('5&+

+!
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图
##

!

相互作用能随温度的变化曲线

d/

;

5##

!

?:.4

;

C37>/4DC=.6D/74C4C=

;E

U/D:DC-

Q

C=.D2=C

!!

由图
##

可知$温度对非键接相互作用能'范

德华相互作用能和静电相互作用能影响非常大$

且三者在
#""K

#

#$"K

范围内均随温度的升高

先增大后减小$在
#("K

附近时各相互作用能达

到最大值&相互作用能的增大意味着
GJG

与沥青

共混体系越来越稳定&可以得出结论%在
#(" K

时
GJG

改性沥青结构最稳定$沥青性能的改善效

果最好&这一结论与溶解度参数分析得出的结论

一致&

>;<

!

力学性质分析

由上述分析可知$温度为
#("K

时$基质沥青体

系与
GJG

改性沥青体系的相容性最好$体系最为稳

定&因此$进行共混体系力学性质模拟时$设定模拟

温度为
#("K

$计算每个体系的弹性刚度矩阵分量

和弹性柔度矩阵分量&基质沥青体系弹性刚度矩阵

!

T

!

Ò .

"和弹性柔度矩阵
"

T

!

]̀ .

b#

"'

GJG

改性沥青

体系的弹性刚度矩阵
!

3

!

Ò .

"和弹性柔度矩阵
"

3

!

]̀ .

b#

"分别为

!!

!

T

a

!

!5#'((

!

"5$(&' b"5"+#8 b"5(!8(

!

"5(&$& b"5)$'#

!

"5$(&' b#5'(#$ b!5"+(! b"5&$8'

!

"5!#&)

!

"5((#+

b"5"+#8 b!5"+(!

!

&5#+88 b"5")#'

!

"5!")"

!

"5+!)"

b"5(!8( b"5&$8' b"5")#' b!5+!&& b"5$&")

!

"5"'8!

!

"5(&$&

!

"5!#&)

!

"5!")" b"5$&") b"58+"8

!

"5#$"!

b"5)$#'

!

"5((#+

!

"5+!)"

!

"5"'8!

!

$

%

&

'

"5#$"! b#5)$"(

!

##

"

"

T

a

!

)'5!"#+

!

#&&5""')

!

($5+$## b#&85!'+&

!!

)$+5$$+!

!

)#5($!#

!

#&&5""') b(8'5')&) b#!$58$8"

!

##)5))"(

!

b!!'5"$!8 b)")5"+(+

!

($5+$## b#!$58$8"

!

#))5+'"'

!!

'5')!#

!!

!&5&#8#

!

("58')"

b#&85!'+&

!

##)5))"(

!!

'5')!# b(")5&&(+

!!

!+(5(&8#

!

+$5!#(!

!

)$+5$$+! b!!'5"$!8

!

!&5&#8#

!

!+(5(&8#

!

b#(#"5&$'8 b)"(5"(("

!

)#5($!# b)")5"+(+

!

("58')"

!

+$5!#(!

!

$

%

&

'

b)"(5"((" b'((5"!$$

!

#!

"

!

3

a

#(58'(&

!

"5#&!8

!

"5!#&+ b"5(!'#

!

"5!#+)

!

#5!"8)

!

"5#&!8 b#5)#(# b#58((!

!

"5($&)

!

#58!"'

!

"5+)!)

!

"5!#&+ b#58((! b#5'"$8

!

"5!"!( b"5&#$( b"5"$8)

b"5(!'#

!

"5($&)

!

"5!"!(

!

(5'8"'

!

"5(88# b"5(!(#

!

"5!#+)

!

#58!"'

!

"5&#$(

!

"5(88# b#5$!#$ b"5##+8

!

$

%

&

'

#5!"8) b"5+)!) b"5"$8) b"5(!(# b"5##+8 b!5)'"'

!

#)

"

"

3

a

$&5#8##

!!

)5)$)$

!!

"588+#

!

$5'"+#

!!

'5+)!8

!

!+5'+8)

)5)$)$

!

!&&58'8( b)&$5$$!( b&(5$++'

!

)8$5&'!) b+85&$+8

"588+# b)&$5$$!( b#'5"()'

!
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"分别计算基质沥青体系和
GJG

与沥青共混体

系的弹性模量
!

'体积模量
%

和剪切模量
&

$计算

结果如表
$

所示&

由表
$

可知$与基质沥青相比$

GJG

改性沥青的

表
G

!

各体系力学性质参数对比

=)%;G
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参数
! % &

基质沥青
)5(8'# (5(#+) "58'&+

GJG

改性沥青
)5+"+& &5$)+$ "5++")
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各个力学参数均有一定的提高$其中弹性模量约增

加了
#!L

$体积模量约增加了
!8L

$剪切模量约增

加了
!$L

&对沥青来说$弹性模量是所建立晶胞体

系在应力作用下抗变形能力的表征$剪切模量体现

了体系在剪应力作用下抗剪切变形的能力&显然$

聚合物改性剂
GJG

的加入明显提高了沥青的力学

性能&

B

!

结
!

语

!

#

"随着温度的升高$沥青体系的溶解度参数总

体保持增大的趋势$

GJG

体系的溶解度则随温度的

升高先增大后减小&在温度为
#("K

时$

GJG

与沥

青的溶解度参数最为相近$可预测温度为
#("K

时$

GJG

与沥青之间形成的结构更为稳定&

!

!

"

GJG

与沥青共混体系的非键接相互作用能'

范德华相互作用能和静电相互作用能均随温度的升

高先增大后减小然后再增大$在温度为
#("K

时各

相互作用能达到最大值&因此$可以认为在
#("K

时
GJG

改性沥青结构最稳定$沥青性能的改善效果

较好&

!

)

"

GJG

改性沥青的各个力学参数均较基质沥

青体系有一定的提高$其中弹性模量约增加了

#!L

$体积模量约增加了
!8L

$剪切模量约增加

了
!$L

&

!

(

"

GJG

分子与沥青分子如何进行反应$二者作

用后各自分子结构的具体改变及二者相互作用机理

是下一步的研究重点&
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PA Ĉ/%9:.7

$

iYM_ O2/%-/4

$

N*MFO<24

$

CD.05

I70C620.=1

E

4.-/633/-20.D/747>.3

Q

:.0DC4C.T37=

Q

%

D/7474

Z

2.=D932=>.6C

(

<

)

5M.D. C̀D=70C/G/4/6.

%

C̀D=7%

0C2- =̀76C33/4

;

GC6D/74

$

!"#!

$

!'

!

#

"%

8$%'!5

(

$

)

N*MFOS

$

O[,,FdY,SeIS5[C0.W.D/74D/-C

$

1/>%

>23/74

$

.41B/3673/D

E

.4.0

E

3/37>-71C0.3

Q

:.0D3

E

3DC-3

23/4

;

-70C620.=3/-20.D/74

(

<

)

5]:C<72=4.07>?:C-/%

6.0̀ :

E

3/63

$

!""8

$

#!8

!

#+

"%

#+(&"!5

(

8

)

J*MGYF M

$

J_IIMHM[MI [

$

O[,,FdY,Se I

S

$

CD.05A3C7>-70C620.=1

E

4.-/63D7/4BC3D/

;

.DC3C0>%

:C.0/4

;

-C6:.4/3-3/4.3

Q

:.0DT/41C=3

(

<

)

5<72=4.07>

I.DC=/.03/4?/B/0,4

;

/4CC=/4

;

$

!"#"

$

!)

!

(

"%

('&%(+!5

(

'

)

PM_*

$

eMYiS

$

P_AN 5̀?:C-7%

Q

:

E

3/6.0.4.0

E

%

3/3.41-70C620.=1

E

4.-/63

!

Ie

"

3/-20.D/747>-7/3%

D2=C3236C

Q

D/T/0/D

E

7>4.47:

E

1=.DC10/-C-71/>/C1.3%

Q

:.0D-/WD2=C3

(

<

)

5?743D=26D/74.41J2/01/4

;

I.DC=/%

.03

$

!"#&

$

#"#

%

&)$%&(85

(

+

)

AFO,[,[`

$

[YOJPe

$

S,JSMF?J

$

CD.05GC43/%

D/B/D

E

7>D:C.

;;

=C

;

.D/74TC:.B/72=7>.3

Q

:.0DC4C3D7

-70C620.=UC/

;

:D.413D=26D2=C23/4

;

-70C620.=1

E

%

4.-/63

(

<

)

5I70C620.=G/-20.D/74

$

!"#(

$

("

!

#

*

!

*

)

"%

##&%#!!5

(

#"

)

GYSHM *G

$

G_e,[_M?[

$

J_APGGY,[,J

$

CD.05

I70C620.=1

E

4.-/633D21

E

7>4.47.

;;

=C

;

.D/74/4.3

Q

:.0D%

C4C-/WD2=C3

%

,>>C6D37>D:CF

$

_

$

.41G:CDC=7.D7-3

(

<

)

5

,4C=

;E

gd2C03

$

!"#$

$

)"

!

8

"%

&$&$%&$$(5

(

##

) 朱建勇$何兆益
5

抗剥落剂与沥青相容性的分子动力

学研究(

<

)

5

公路交通科技$

!"#$

$

))

!

#

"%

)(%("5

N*A</.4%

E

74

;

$

*,N:.7%

E

/5[C3C.=6:7>67-

Q

.D/T/0/%

D

E

7>.3

Q

:.0D.41.4D/%3D=/

QQ

/4

;

.

;

C4D23/4

;

-70C620.=

1

E

4.-/63

(

<

)

5<72=4.07>*/

;

:U.

E

.41]=.43

Q

7=D.D/74

[C3C.=6:.41eCBC07

Q

-C4D

$

!"#$

$

))

!

#

"%

)(%("5

(

#!

) 郭
!

猛
5

沥青与矿料界面作用机理及多尺度评价方法

研究(

e

)

5

哈尔滨%哈尔滨工业大学$

!"#&5

OA_IC4

;

5GD21

E

74-C6:.4/3-.41-20D/36.0CCB.0%

2.D/74-CD:717>/4DC=>.6/.0/4DC=.6D/74TCDUCC4.3%

Q

:.0DT/41C=.41 -/4C=.0.

;;

=C

;

.DC

(

e

)

5*.=T/4

%

#)

第
)

期
!!!!!!!

苏曼曼#等&

GJG

与沥青相容性及力学性能的分子动力学模拟



*.=T/4Y43D/D2DC7>]C6:4707

;E

$

!"#&5

(

#)

) 王
!

鹏$董泽蛟$谭忆秋$等
5

基于分子模拟的沥青蜂

状结构成因探究(

<

)

5

中国公路学报$

!"#$

$

!+

!

)

"%

+%#$5

^MFO C̀4

;

$

e_FONC%

X

/.7

$

]MF P/%

Z

/2

$

CD.05[C%

3C.=6:74D:C>7=-.D/74-C6:.4/3-7>TCC%0/\C3D=26%

D2=C3/4.3

Q

:.0DT/41C=3T.3C174-70C620.=3/-20.%

D/743

(

<

)

5?:/4.<72=4.07>*/

;

:U.

E

.41]=.43

Q

7=D

$

!"#$

$

!+

!

)

"%

+%#$5

(

#(

) 于共奇
5

重质油组分及其溶解机理的分子动力学研究

(

e

)

5

青岛%中国石油大学!华东"$

!"#)5

PAO74

;

%

Z

/5I70C620.=1

E

4.-/633D21

E

7>D:C67-

Q

73/%

D/74.41D:C1/33702D/74D:C7=

E

7>:C.B

E

7/0

(

e

)

5i/4

;

1.7

%

?:/4.A4/BC=3/D

E

7> C̀D=70C2-

!

,.3D?:/4.

"$

!"#)5

(

#&

) 廖黎琼$付一政$梁晓艳$等
5̀,]

*

S̀M

共混物相容

性的分子动力学模拟(

<

)

5

高分子材料科学与工程$

!"#!

$

!'

!

&

"%

#8"%#8(5

SYM_S/%

Z

/74

;

$

dAP/%9:C4

;

$

SYMFOV/.7%

E

.4

$

CD.05

I70C620.=1

E

4.-/633/-20.D/7474-/36/T/0/D

E

7>

Q

70

E

%

CD:

E

0C4CDC=C

Q

:D:.0.DC

*

Q

70

E

0.6D/1CT0C413

(

<

)

5̀70

E

-C=

I.DC=/.0G6/C46C .41 ,4

;

/4CC=/4

;

$

!"#!

$

!'

!

&

"%

#8"%#8(5

(

#$

) 姚
!

旭$刘
!

博$王煊军
5

端羟基聚丁二烯与有机溶剂

相容性的分子动力学模拟(

<

)

5

科学技术与工程$

!"#(

$

#(

!

!+

"%

##"%##)5

PM_V2

$

SYA J7

$

^MFO V2.4%

X

245I70C620.=1

E

%

4.-/633/-20.D/7474-/36/T/0/D

E

7>:

E

1=7W

E

0%DC=-/4.%

DC1

Q

70

E

T2D.1/C4C%7=

;

.4/6370BC4D3

(

<

)

5G6/C46C]C6:%

4707

;E

.41,4

;

/4CC=/4

;

$

!"#(

$

#(

!

!+

"%

##"%##)5

(

#8

) 蔡贾林$郑申声$郑保辉$等
5*]̀ ,

*增塑剂共混体系

相容性的分子动力学模拟(

<

)

5

含能材料$

!"#(

$

!!

!

&

"%

&''%&+)5

?MY</.%0/4

$

N*,FO G:C4%3:C4

;

$

N*,FO J.7%:2/

$

CD.05I70C620.=1

E

4.-/633/-20.D/7474D:C67-

Q

.D/%

T/0/D/C37> *]̀ ,

*

Q

0.3D/6/9C= -/WD2=C3

(

<

)

5?:/4C3C

<72=4.07>,4C=

;

CD/6I.DC=/.0

$

!"#(

$

!!

!

&

"%

&''%&+)5

(

#'

) 刘
!

倩$岳
!

红$江
!

浩
5

等
5

杜仲胶*天然橡胶共混物

的分子动力学模拟和耗散粒子动力学模拟(

<

)

5

材料

导报$

!"#!

$

!$

!

)

"%

#(#%#(&

$

#(+5

SYAi/.4

$

PA, *74

;

$

<YMFO *.7

$

CD.05I70C620.=

1

E

4.-/63.411/33/

Q

.D/BC

Q

.=D/60C1

E

4.-/633/-20.D/74

7>]̀Y

*

F[T0C413

(

<

)

5I.DC=/.0[CB/CU

$

!"#!

$

!$

!

)

"%

#(#%#(&

$

#(+5

(

#+

) 杨
!

洁
5

聚氨酯及丙烯酸酯胶黏剂体系与小分子相容

性的分子动力学模拟研究(

e

)

5

北京%北京化工大

学$

!"#(5

PMFO</C5GD21

E

74D:C67-

Q

.D/T/0/D

E

7>

Q

70

E

.6=

E

0.DC.41
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