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МАТЕРІАЛІВ 

Фотополімеризаційноздатна композиція (ФПК) —це багатоком-
понентна суміш індивідуальних хімічних речовин, які під дією уль-
трафіолетового чи видимого світла набувають фотохімічних і/або 
фотофізичних змін, що супроводжується утворенням просторових 
полімерів та зміною фізико-хімічних і фізико-механічних властивос-
тей вихідних речовин. 

Властивості ФПК не адитивні властивостям її компонентів і виз-
начаються характером хімічних і фізико-хімічних процесів, які ма-
ють місце при переробці та зберіганні композицій. Таким чином, 
ФПК — це не механічна суміш компонентів, а нова субстанція, якій 
притаманні суто індивідуальні і своєрідні властивості, що досягається 
цілеспрямованим сполученням окремих компонентів. Тому фізико-
хімічний процес утворення такої композиції можна визначити як 
хімічний синтез. 

Існує, принаймні, три стратегічних напрямки синтезу ФПК. Пер-
ший, традиційний не лише для ФПК, грунтується на методі «проб і 
помилок». Він найменше потребує інформаційного забезпечення, 
але дуже трудомісткий і малопродуктивний. Другий відрізняється 
пошуком оптимального складу композицій не шляхом інтуїтивного 
перебору практично безмежного числа варіантів складу композицій, 
а визначеною програмою, яка базується на теорії математичного 
планування експериментів. Третій напрямок грунтується на теоре-
тичних знаннях про кінетику і механізм процесів у ФПК, відомостях 
про взаємозв'язок між хімічною природою та комплексом властивос-
тей компонентів і кінцевого матеріалу. 

Труднощі визначення прийнятного методу синтезу ФПК визна-
чаються перш за все багатофункціональним характером залежнос-
тей між властивостями ФПК, природою і кількісним складом 
компонентів. 

Досягнутий рівень емпіричних і теоретичних знань у галузі син-
тезу ФПК та чималий запас науково-технічної інформації дозво-
ляють значно прискорити процес визначення базового варіанту 
ФПК, використовуючи метод комп'ютерного синтезу. Суть методу 
полягає в машинному виборі та оптимізації складу ФПК математич-
ними методами на основі баз даних про компоненти та відомі ФПК, 
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а також визначених закономірностей перебігу хімічних і фізичних 
процесів у досліджуваних середовищах. 

Для створення відповідних баз даних виникла потреба розробити 
класифікацію ФПМ і їх компонентів. В основу запропонованої нами 
класифікації покладена така ієрархія класифікаційних ознак (рис 1): 

Р и с . І . Графічне відтворення взаємозв'язку основних класифікаційних ознак ФПМ 
за допомогою діаграми Ейлера-Вена: 
1 — хімічний склад Ф П К ; 2 — фізичні властивості композицій; 3 — конструктивні 
параметри матеріалу; 4 — технологічні параметри матеріалу; 5 — експлуатаційні 
параметри матеріалу; 6 — область застосування. 

Розподіл за класами утворено дедуктивним шляхом, тобто послі-
довним скороченням об'єму вихідного класу. Створена таким чином 
ієрархічна класифікація подана нами графами у вигляді «дерев», 
коренем яких є вихідний клас (рис. 2). 

Рис. 2. Граф класифікації за ознакою «хімічний склад композиції»: 

1 — хімічний склад Ф П К ; 11 — мономери; 1 2 — фотоініціатори; 13 — модифіка-
тори; 14 — полімери; 15 — розчинники; 111 — радикальної полімеризації; 
112 — іонної полімеризації; 113 — структурування; 121 —типу фотовідновлення 
122 — типу фотодисоціації; 1 2 3 — редокс системи; 131 — модифікатори оптико-
спектральних параметрів; 133 — термоінгібітори; 134 — прискорювачі; 135 — том 
генізатори; 141 — водорозчинні; 142 — органорозчинні; 143 — дифільнорозчинні; 
151 — вода; 152 — органічні розчинники; 153 — емульсії. 
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Метод автоматизованого прогнозування і вибору оптимального 
складу матеріалів на основі структурно-інформаційного аналізу було 
успішно використано для розробки мастильно-охолодних рідин [3 ] і 
гумових сумішей [2 ], визначення реакційної здатності речовин [1 ]. 
Ми розробили автоматизовану інформаційно-пошукову систему ви-
бору та оптимізації складу ФПК. 

У запропонованому варіанті основні елементи системи пошуку 
(1а, 1Ь, 2а, 2Ь) можуть функціонувати (при потребі) в автономному 
режимі. База даних про ФПК і компоненти містить інформацію в 
обсязі таблиці дискрипторних груп тезауруса: 

Код 
дис-

крип-
торного 

поля 

Назва дискрипторного поля і 
дискрипторної групи 

Код 
дискриптора 

1 Механізм фотохімічних процесів: 

фотоініційована радикальна полімеризація ІІ1 

фотоініційована катіонна полімеризація К1 

фотоініційована аніонна полімеризація А1 

фотодимерізація, фотоциклізація С І 

фотогіриєднання г і 

резерв X I 

2 Компонентний склад композицій: 

фотополімерна основа Р 2 

різні типи полімерів, всього 14 Р2 .1 до Р 2 . 1 4 

фотоініціатори VI 
різні типи фотоініціаторів, всього 27 Р2.1 до Р 2 . 2 7 

мономери В2 

різні типи мономерів, всього 15 В2.1 до В 2 . 1 5 

модифікатори М2 

різні типи модифікаторів, всього 3 5 М2.1 до М 2 . 3 5 

3 Фізичні властивості і конструкція КЗ 

перелік різних параметрів К3.1 до К 3 . 1 6 

4 Технологія виготовлення матеріалів Т 4 

перелік різних технологій Т 4 . 1 до Т 4 . 1 0 

5 Технологія виготовлення форм Т 5 

перелік різних технологій Т5 .1 до Т 5 . 2 0 
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Код 
дис-

крип-
торного 

поля 

Назва дискрипторного поля і 
дискрипторної групи 

Код 
дискриптора 

6 Експлуатаційні параметри матеріалів Е 6 

перелік різних параметрів Е 6 . 1 до Е 6 . 1 5 

7 Кон'юнктура виробництва і сфери застосу- Б7 
вання 

перелік різних факторів 8 7 . 1 до 8 7 . 4 5 

Таблиця дискрипторних груп містить інформацію про числове і 
буквене кодування кожного дискриптора, яке використовують для 
формування відповідної бази даних. Підставою для віднесення дис-
криптора до конкретної групи є його належність до конкретної 
області. Відповідно до цього кожний дискриптор має індивідуальну 
позначку. 

База даних про властивості композицій і їх компонентів містить 
інформацію, яку використовують для вибору компонентів, гіпоте-
тичного складу хомпозиції та її оптимізації. Структура запропонова-
ного нами [4 ] програмного забезпечення автоматизованої системи 
комп'ютерного синтезу ФПК наведена на рис.З. 
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Рис.3. Блок-схема автоматизованої системи комп'ютерного синтезу 
фотополімеризаційчоздатних композицій. 
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Пакет програмного забезпечення по розрахунку адитивних пара-
метрів розчинності, взаємодії, сумісності, оптичних і фізико-меха-
нічних параметрів дозволяє вибрати потрібні компоненти для 
попереднього складу ФПК. Попередні рекомендації по синтезу ком-
позицій на основі вибраних компонентів формуються з врахуванням 
складу і властивостей найбільш близьких за складом реальних ФПК 
з бази даних. Оптимізація здійснюється методами математичного 
планування експерименту. 
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