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На сегодняшний день значение полимеров чрезвычайно велико. Полибутадиен – 

это синтетический эластичный полимер, обладающий высокой износостойкостью. 
На долю полибутадиенового каучука приходится около четверти общего мирового по-
требления синтетических каучуков. В основном он используется в производство шин, 
а также применяется в качестве добавки для улучшения ударной вязкости пластмасс 
[1]. Одним из ключевых параметров при использовании полимерных материалов явля-
ется температура стеклования, которая определяется химическим составом и строе-
нием полимерных цепей. Данный параметр не является жестко определенной величи-
ной, поскольку переход в стеклообразное состояние происходит в довольно широком 
диапазоне температур [2]. Трудность определения температуры стеклования можно 
объяснить тем фактом, что полимерные структуры содержат не только аморфные об-
ласти, но и кристаллические. Кроме того, для одной и той же структуры свойства могут 
зависеть от распределения повторяющегося звена. Компьютерное моделирование мо-
жет помочь в изучении связи между объемными свойствами и межмолекулярными вза-
имодействиями и, таким образом, приблизить нас к пониманию явления стеклования. 
В данной работе исследовался монодисперсный аморфный цис-1,4-полибутадиен. 
Для оценки температуры стеклования было использовано несколько методов: смоде-
лированная дилатометрия, гиперболическая модель, предложенная Уоттсом и Бэконом 
[3], а также температура стеклования была оценена по зависимостям коэффициента 
теплового расширения, полной энергии и теплоемкости от температуры. С использо-
ванием данных методов была оценена температура стеклования в диапазоне от 10 К до 
800 К при давлении до 100 МПа. Полученные значения хорошо согласуются с экспе-
риментальными данными. 
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