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(57)【要約】

【課題】結晶性高分子の結晶化高次構造を精度よく再現

できる、結晶性高分子の結晶化高次構造モデルの生成方

法を提供する。

【解決手段】基本セル内に、解析対象の結晶性高分子の

一本鎖ラメラ構造を複数配置し、一本鎖ラメラ構造を複

数含む多高分子構造モデルを設定するステップ（Ａ）と

、多高分子構造モデルを用いて、分子動力学計算を行い

、多高分子構造モデルを平衡化するステップ（Ｂ）と、

平衡化された多高分子構造モデルを用いて、結晶性高分

子の融点以上の温度Ｔ1の溶融過程の分子動力学計算を

行い、溶融状態モデルを生成するステップ（Ｃ）と、生

成した溶融状態モデルを用いて、Ｔ1から結晶性高分子

の融点よりも低い温度Ｔ2まで冷却し、結晶化させる結

晶化過程の分子動力学計算を行い、結晶化高次構造モデ

ルを生成するステップ（Ｄ）と、を有する、結晶性高分

子の結晶化高次構造モデルの生成方法。

【選択図】　図１
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