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1. はじめに 

熱応答性高分子であるポリ N-イソプロピル

アクリルアミド（PNIPAAm）の水溶液は、転

移温度前後において、透明・白濁の色相変化を

引き起こす。この現象は coil-globule 転移に起

因すると考えられている。この動的性質を実際

に合成した高分子ついて透過率を観察し、分子

動力学シミュレーション(MD)で得られた慣性

半径との相関関係から材料設計における有用

性を検討することが目的である。 

2. 計算・実験 

熱応答性高分子の低重合度(オリゴマー)に

おける温度変化に対しての挙動を MD 計算か

ら調べた。また、数値計算のみならず、実際に

高分子合成を行い、単分散の PNIPAAm (n=50

程度)の高分子を作成した。PNIPAAm水溶液の

透過率を測定した(図１)。 

3. 結果 

合成した高分子の透過率を、転移温度である

下限臨界溶解温度(LCST)を確認し、この結果

をもとにMD計算を行った(図２)。 

MD計算において、分子モデルは重合度が n=2, 

4, 6, 8, 10のオリゴマーに設定し、温度と時間

における挙動を調べた。高分子の丸まりの度合

いを慣性半径として、経時変化を実際の LCST

前後の 300K と 310K において比較した結果を

図２に示す。この MD 計算から、低い重合度

においても高分子の粒径変化を確認し、材料設

計の指針となる情報を得ることができた。 

4. 今後の課題 

本研究では、オリゴマーの挙動を実験とMD

計算から考察した。今後は、順を追って実際の

高分子の重合度へ近づけ、計算と実験の双方の

観点から、高分子の挙動を理解することである。

MD計算は、材料特性を理解する上で重要な情

報となる。そのためには、実験において分子量

の制御および粒径の測定が必要である。 

 

図２ MD 計算から求めた各重合度のオリ

ゴマーに対する慣性半径。 
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図１ Mw=5000g/molの PNIPAAm水溶液

の各温度における透過率測定。 
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