2020年度湖南省科学技术奖提名公示内容


项目名称：高阻隔聚酰亚胺的设计合成及其阻隔机理研究

项目简介：该项目成果针对聚酰亚胺作为有机电致发光器件(OLED)衬底材料所面临的瓶颈问题，采用理论计算与实验研究相结合的方法，系统开展了本征型高阻隔聚酰亚胺的设计合成、高阻隔聚酰亚胺纳米复合材料的设计与制备以及高阻隔聚酰亚胺阻隔机理的研究，获取的关键科学难题，提出了一系列新的理论与方法。项目取得了三个方面的重要科学发现：(1) 提出了本征型含刚性平面结构高阻隔聚酰亚胺制备的新思路与新方法。设计合成了系列具有刚性平面结构的新型二胺单体，进一步聚合得到主链含刚性平面结构新型聚酰亚胺材料，刚性平面结构单元有效提高了聚合物分子链的堆砌密度和刚性，减小聚合物的自由体积，限制分子链局部运动，从而获得了一类阻隔性能和热稳定性优异的本征型聚酰亚胺薄膜，其玻璃化转变温度(Tg)大于430 °C，热膨胀系数(CTE)小于3 ppm/K，相对于传统聚酰亚胺(Kapton)，新型聚酰亚胺的阻隔性能提高了约3个数量级；(2) 创造性的提出了“双平面”结构高阻隔聚酰亚胺复合材料的概念及其设计与制备。选择前期含刚性平面结构高阻隔聚酰亚胺为基体，片层纳米粒子为填料，采用原位聚合法制备了高分散、高剥离、高取向的“双平面”结构聚酰亚胺纳米复合材料，进一步提高聚酰亚胺的阻隔性能，相对于本征型聚酰亚胺，复合材料的阻隔性能进一步提高约1个数量级；(3) 揭示了高阻隔聚酰亚胺的阻隔机理。通过分子模拟计算，获得了聚酰亚胺气体渗透相关的自由体积及分布、分子间氢键、内聚能密度、链的局部迁移、气体均方位移(扩散系数)和吸附等温曲线(溶解系数)以及气体扩散轨迹等参数。实验结合理论计算，从聚合物自由体积、分子链运动能力以及气体分子对聚合物的溶解扩散与渗透路径等角度揭示了该类新型聚酰亚胺的阻隔机理。
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