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基于蒙特卡罗模拟的不同聚合温度下的丙烯聚合动力学研究

罗正鸿１　黄　凯２　 曹志凯１

（１厦门大学化学工程与生物工程系，厦门 ３６１００５）
（２东南大学化学化工系，南京 ２１００９６）

摘要：在不考虑其他杂质参与聚合反应的情况下，并基于已有对丙烯聚合反应过程的普适化认识，提

出了一个普适的丙烯聚合反应机理（基元反应）．在已有的丙烯聚合反应机理基础上，为了证实该聚合
反应过程总活性基是否满足“稳态假定”以及考察聚合反应温度对聚合过程的影响，采用蒙特卡罗模

拟方法研究了传统ＺｉｅｇｌｅｒＮａｔｔａ催化剂催化下的丙烯聚合动力学．模拟得到的总活性基数目在丙烯
聚合初期快速增加到峰值，然后随聚合反应的进行保持恒定，证实了丙烯聚合过程中总活性基符合稳

态假定．同时，模拟得到了聚合温度对丙烯聚合过程的转化率、分子量的影响．模拟结果表明：在聚合
过程中，丙烯单体的消耗速率随聚合温度升高而增加；不同聚合温度下的数均聚合度峰值相同，但随

温度增加，数均聚合度峰值来得早；随聚合温度增加，数均分子量减少，分子量分布变宽．
关键词：蒙特卡罗模拟；丙烯聚合；动力学；聚合温度
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