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Одним из эффективных методов модифицирования полимерных материалов с 
целью придания им комплекса новых свойств является прививочная полимеризация 
[1]. В подавляющем большинстве при модифицировании прививочная 
полимеризация осуществляется к твердому полимеру. Гетерофазность проведения 
таких процессов осложняет изучение закономерностей протекания прививочной 
полимеризации. Поскольку эффективность реакции определяется не только 
строением и активностью мономеров, но и химическим строением и структурой 
полимерных материалов, существенный вклад в понимание этих вопросов могут 
дать современные методы квантовой химии. 

В качестве моделей для расчета рассматривались олигомерные фрагменты 
макромолекул полимеров-матриц поликапроамида, гидратцеллюлозы и 
поливинилового спирта. Расчет проводили полуэмпирическими и неэмпирическими 
методами квантой химии. 

Установлено влияние строения и структуры полимера-матрицы  на кинетические 
и термодинамические характеристики прививочной полимеризации 
метилметакрилата (ММА) и метакриловой кислоты (МАК). 

Выявлена корреляционная зависимость выхода привитого полимера от 
потенциала ионизации молекулы полимера-матрицы. 

Дана оценка реакционной способности ММА и МАК в реакции прививочной 
полимеризации и установлено место локализации привитых цепей.  
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