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摘要 应用化合物的摩尔基团可加性原理 研究了估算橡胶助剂溶解度参数用的摩尔体积
、

摩尔内

聚能
、

摩尔折射度和摩尔引力常数的基团贡献值
。

在现有文献的基础上
,

还扩充了 24 种基团的 1 10 个贡

献值 扩充后的基团贡献值
·

可分别用 eF d or
s ·

L a w so n 和 H an se
n 法估算出迄今为止的大部分橡胶助剂

的溶解度参数

关键词 橡放助刹
·

溶解度参数
·

化学基团贡献值

采用 F e d o r s ,

L a w s o n 和 H a n s e n
方法估

算橡胶助剂的溶解度参数 (占)
,

是依据橡胶助

剂分子 的摩尔体积 ( V )
、

摩尔 内聚能 ( cE
。 h )

、

摩尔折射度 ( R
L L

)
、

色散 力分量基团贡献值

( F d :

)
、

偶极力分量基团贡献值 (凡
1

)和氢键力

分量基团贡献值 (瓜
1

)
,

应用化合物的摩尔基

团的可加性原理进行估算的
。

其原理与方法

前文二
`
」已作了较为详细 的报道 l[]

,

但没能给

出具体基团的贡献值
,

无法计算橡胶助剂的

占
。

因此研究用于估算橡胶助剂 占的基团贡献

值是一项基础性工作
,

是估算橡胶助剂 占的

关键
。

现有文献〔2一 `〕已给出了一般化合物的基

团贡献值
。

但这些数据没能覆盖所有橡胶助

剂化学基团的贡献值
。

为满足估算橡胶助剂

占的需要
,

本文筛选 了现有文献的化学基团

贡献值
,

同时又扩充了这些文献没有给出的

化学基团贡献值
。

度 P 的关系式 ( V 一 M / )P 求取
;
也可 以通 过

橡胶助剂化学基 团对摩尔体积的贡献值 认

求取
: V 一 艺V

; 。

本文采用后者确定 V
。

一般化合物的 V
`

已由 F ed or s
给出

,

但

F e d or s
没有给出某些橡胶助剂化学基团的

V
; 。

对于这些化学基团的 V
, ,

本文按化学基

团贡献值的可加性原理 5[]
,

由已知化学基团

的 V
,

扩充了未知化学基团的 V
, 。

其中环己

基
、

蔡基等 6 种化学基团的 V ,

均系用加和方

法进行 的扩充
;
其中一 S 因无法利用加和方

法扩充
,

而选用了类似基团一 S 一 的 V
,

替代

一 S 的 V
` 。

根 据估算橡胶 助 剂 占 需要
,

从

F e d or s
给出的 v

,

中筛选 出的 V
,

和扩充的

v
,

(括号内 ) 一并列人附表中
。

1 橡胶助剂摩尔体积的确定

用上述三种方法估算橡胶助剂的 占
,

首

先要使 V 成为已知
。

V 可 以用分子量 M 和密

2 橡胶助剂化学基团贡献值的扩充

在估算橡胶助剂 a 的条件中
,

除需要确

定 V 外
,

还必须知道橡胶助剂化学基团的各

种贡献值
。

采用 F ed or s
法需已知 E co h ;

采用

L a w s o n 法需 已知 R L: ;
采用 H a n s e n

法需已

知 F d , ,

F p ,

和 E h . 。

大量橡胶助剂的化学基团贡

献值可从现有文献中查出
,

但也有为数不少
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附表 椒胶助剂的化学基团贡献值

Fe do s rL a w so n (Go e d ha r t) Ha e n s n

序号 基团 V

e m3
·

mo l一 1

E
e。卜

R艺 L .e m3
·

mo l一 lF占分 F箭 E舒

000
ù

000C H

一 C HZ一

一 C H了

沐城

、 ,、 ,矛、 、产、 .尹、 11óJ、
产皿、,奇

0000000000000

J、̀矛`、了、J奋、了.、了、`r、
目

r、

一 C
三三

苯基 (一 取代 )

苯基 (二取代 )

苯基 (三取代 )

苯基 (四取代 )

苯基 (五取代 )

苯基 (六取代 )

环己烷基 (一取代 )

环 己烷基 (二取代 )

蔡基 (一取代 )

蔡基 (二取代 )

五元以上环

三元或四元环

环中共扼
一 F 单个的

一 F 双取代
一 F 三取代

一 C F Z一

一 C F s

一 C I单个的

一 C I双取代

一 C I 三取代

一 B r

单个的

一 B r 双取代

一 B
r

三取代

一 C N

一 O H (一取代 )

一 O H (二取代 )

一 O 一醚

~ 0

H C O 一 醛

一 C O 一 酮

一 C O O H

一 C O O 一醋

一 N H Z

一 N H 一

3 3
.

5

1 6
.

1

一 1
.

0

一 1 9
.

2

2 8
.

5

1 3
.

5

一 5
.

5

6
.

5

7 1
.

4

5 2
。

4

3 3
。

4

1 4
.

4

.

m o l一 l

4 7 1 0

4 94 0

3 4 3 0

1 4 7 0

4 3 1 0

4 3 1 0

4 3 1 0

7 0 7 0

3 1 9 40

3 1 9 40

3 1 9 40

3 1 9 40

3 1 9 40

3 1 9 40

( 2 9 1 80 )

( 2 7 6 70 )

( 5 3 5 70 )

( 5 3 5 70 )

1 0 5 0

3 1 4 0

1 6 7 0

4 1 9 0

3 5 6 0

2 30 0

4 2 7 0

4 2 7 0

1 1 5 50

9 6 3 0

7 5 3 0

1 5 4 90

1 2 3 50

10 6 70

2 5 5 30

2 9 8 00

2 1 8 50

3 3 5 0

( 1 3 0 60 )

2 1 35 0

1 7 37 0

2 7 63 0

18 0 0 0

12 5 6 0

8 3 7 0

4 19 0

1 17 2 0

16 7 4 0

5
.

64 4 3 )

4
.

64 9 3 )

3
.

6 16 3 )

2
.

58 0 3 )

5
.

4 70 3 )

4
.

4 4 0 3 )

3
.

4 10 3 ’

( 2
.

72 5 ) 3 )

2 5
.

5 10 3 )

2 4
.

7 2 0 5 )

2 4
.

4 0 0 3 )

2 3
.

8 5 0 3 )

( 2 3
.

2 6 0 ) 3 )

( 2 2
.

6 7 0 ) 3 )

2 6
.

6 8 6 3 )

( 2 5
.

6 5 3 ) 3 )

4 4
.

6 2 0 3 )

( 4 3
.

5 9 0 ) 3 )

一 0
.

13 0 8 )

0

1
.

6 5 0 3 )

0
.

8 9 8 3 )

0
.

8 9 8 3 )

0
.

8 9 8 3 )

( 4
.

3 7 6 ) 3 )

( 5
.

2 7 4 ) 3 )

6
.

0 4 5 12 )

6
.

0 4 5 12 )

6
.

0 4 5 12 )

8
.

8 9 7 12》

8
.

8 9 7王2 )

8
.

8 9 7 12 )

5
.

5 2 8 3 ’

2
.

5 5 1 3 )

2
.

5 5 1 12 )

1
.

5 8 7 15 )

( 1
.

3 7 7 ) 15 )

5
.

8 3 3 )

4
.

7 8 7 15、

7
.

2 1 2 3 )

6
.

2 3 7 15、

4
.

3 5 5 3飞

3
.

5 8 5 3 )

2
.

8 0 3 3 )

( 2
.

8 0 3 ) 3)

( 7
.

1 7 ) 3 )

5
.

4 7 0 4 )

4
.

5 0 0 4 )

3
.

5 2 0 4 )

2
.

2 9 0 4 )

( 1
.

4 7 8 ) 4 )

`

。
、

吸0 )

2 5
.

0 0 06 ) 25
.

0 3 0 7 )

一 .4

一 艺3
。

( 9 5
.

5 )

( 7 8
.

4 )

( 9 9
.

0 )

( 8 0
.

0 )

16
.

0

18
.

0

一 2
.

2

18
.

0

2 0
.

0

2 2
.

0

2 3
.

0

5 7
.

5

2 4
.

0

2 6
.

0

2 7
.

3

3 0
.

0

3 1
.

0

3 2
.

4

2 4
.

0

10
.

0

13
.

0

3
.

8

( 16
.

3 )

2 2
.

3

10
.

8

2 8
.

5

18
.

0

1 9
.

2

4
.

5

一 9
.

0

5
.

0

1 6

一 0 1 8 0 9 )

76 0 1 0 ) 1
.

9 4 0 11 )

0

0

0

0

0

0

0

( 0 )

1 10

1 10

( 1 10 )

( 1 10 )

( 1 1 0 )

( 1 10 )

( 0 )

( 0 )

( 1 10 )

( 1 10 )

0

0

0

6
.

0 2 3 1 3 )

6 0 2 3 1 3 )

6
.

0 2 3 1 3)

8
.

9 5 6 1 3 )

8
.

9 5 6 1 3 )

8
.

9 5 6 1 3 )

5
.

9 2 9 14 )

5
.

9 2 9 14 )

5
.

9 2 9 14 )

9
.

0 3 4 1噜)

9
.

0 3 4 14 )

9
.

0 3 4 14 )

5
.

60 4 )

5
.

6 0 4 )

5
.

6 0 4 )

( 0 )

( 0 )

5 5 0

5 5 0

5 5 0

( 0 )

( 0 )

4 0 0

4 0 0

4 0 0

2
.

4 5 8 1 3 )

2
.

4 5 8 1 3 )

1
.

6 4 11 6 )

( 1
.

12 3 ) l `
)

2
.

4 5 3 14 )

2
.

4 5 3 1 4 )

1
.

7 74 )

( 1
.

6 8 ) 4 )

2
.

2 7 4 )

2
.

2 7 4 )

1
.

6 3 1 7)

4
.

5 3 3 1 6 ) 5
.

0 90 4 )

一N
<

一 N -

一 N HN H 一

6
.

3 7 5 1 8 ) 6
.

2 0 6川 6
.

7 1 4 )

4
.

8 9 4 ) 一 _

4
·

5 34 ) 一 _

4
.

0 54 ) 一 _

( 4
.

0 5 ) 4 )
一 _

( 9
.

0 6 ) 4 )
一 一

-

4 2 0

2 7 0

8 0

一 7 0

4 00

20 0

70

( 8 5 0 )

14 3 0

1 2 7 0

( 1 1 4 0 )

( 1 0 1 0 )

( 8 8 0 )

( 7 5 0 )

( 1 6 2 0 )

( 1 4 3 0 )

( 2 1 30 )

( 2 0 00 )

1 9 0

1 9 0

0

2 2 0

2 2 0

2 2 0

( 3 7 0 )

( 5 9 0 )

4 5 0

4 5 0

4 5 0

5 50

5 50

5 50

4 30

2 1 0

2 1 0

1 0 0

( 2 2 0 )

4 7 0

2 9 0

5 30

3 90

2 80

一

1 60

2 0

( 2 0 )

( 3 2 0 )

1 10 0

5 00

5 00

4 0 0

( 7 70 )

8 0 0

7 7 0

4 2 0

4 9 0

2 1 0

8 0 0

( 8 00 )

( 2 9 7 )

2 50 0

2 0 0 0 0

2 0 0 0 0

3 0 0 0

( 2 0 0 0 )

4 5 0 0

2 0 00

10 0 0 0

7 0 0 0

8 4 0 0

3 10 0

5 0 0 0

( 5 0 0 0 )

( 6 2 0 0 )

2345687910111213141516171819即2122232425262728293031323334353637383940414243444546
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续表

F ed or s

V E汕
e m 3

一

m ol一 IJ
一

m ol一 l

L a ws on ( G oedh ar t )H n s a en

序号 基团
R一 1, e m 3

·

m o l一 1 F孟户 F合之 E留

一 N HC O O 一

一 N C O

沐
一 N o H

3 5
。

0

1 1
.

3

10
.

0

4 1 8 60

2 9 5 10

2 6 3 70

2 8 4 60

2 5 1 20

2 7 2 10

2 9 30 0

1 5 3 60

1 1 7 20

1 4 44 0

1 4 1 50

2 3 8 60

( 2 28 0 1 )

( 2 0 8 50 )

9 4 2 0

2 0 9 30

3 3 9 0

1 3 8 10

1 3 8 10

1 1 30 0

1 7 1 60

1 6 3 30

2 1 3 50

1 7 1 60

20 0 90

14 4 8 0

1 7 7 90

22 8 10

( 9
.

14 2 ) 3 )

( 7
.

5 9 0 ) 3 )

( 9
.

8 2 2 ) 3 )

( 7
.

5 9 0 ) 3 )

( 8
.

7 6 4 ) 3 )

( 6
.

9 8 3 ) 3 )

6
.

6 6 2 3 )

6
.

6 6 2 3 )

6
.

6 6 2 3 )

8
.

84 5 15 )

7
.

9 2 3 )

16
.

1 7 3 )

( 14
.

2 6 ) 3 )

( 1 1
.

0 9 4 ) 3 )

( 9
.

4 2 3 ) 4 )

( 8
.

5 8 3 ) 4 )

( 1 0
.

9 08 ) 4)

( 7
.

4 6 3 ) 4 )

一 N N O 一

一 N O Z (脂肪族 )

一 N O Z (芳香族 )

一 N 0 2 (亚硝酸醋 )

一 S H

一 S 一

一 S 一 S一

= S

一 5 0 2一

P

P 0 4

S i

B

A l

S n

P b

S b

B i

eS

T e

Z n

C d

H g

( 9
.

22 3 ) 4 )

( 7 7 0 )

( 1 11 0 )

( 5 3 3 )

( 1 1 10 )

( 9 4 3 )

( 13 6 8 )

10 7 0

10 7 0

1 0 7 0

( 1 0 4 0 0 )

( 7 0 0 0 )

( 1 0 10 0 )

( 7 0 0 0 )

( 2 5 0 0 )

( 1 2 0 0 0 )

1 5 0 0

1 5 0 0

1 5 0 0

557.l7--.7.18

12
.

0

8
.

7 9 1 6 ) 9
.

2 7 0` )

8
.

0 7` ) 一

( 5 70 )

( 3 10 )

( 5 50 )

( 3 10 )

( 30 0 )

( 2 60 )

50 0

50 0

5 0 0

( 5 9 0 )

4 4 0

( 8 8 0 )

( 5 2 0 )

( 6 4 0 )

00工JJO
.

…
4
0̀njs,

ó,JOJ夕ó

( 1 1
.

3 5 2 ) 今) ( 5 6 6 ) ( 60 0 0 )

00)6)00.3么.9.801
Ò,11月1一,̀

一 2
.

0

一 2
.

0

2
.

5

8
.

9

9
.

5

:)
2

.

5

) :

47484950515253545556575859606162636465“6869677071727374

注
: l ) J

` / 2
·

e m 3 / 2
·

m o l 一 ` ; 2 ) J
·

m o l一 ’ ; 3 )一般情况
; 4 )接在苯环上

; 5 )邻位
; 6 )间位

; 7 )对位
; 8 )环结构

; 9 )环戊烷
; 1 0 )

顺式
; 1 1 )反式

. 12 )伯位
; 13 )仲位

; 14 )叔位
. 1 5 )伯硫醉或甲醋

。 1 6 ) 仲硫醉
; 1 7 )缩醛类

; 18 )乙醋
。

的化学基团贡献值没有给出
。

对于这些贡献 为 23
.

4 5J 2I/
· 。m 一 32/ 和 已知基团贡献值为基

值
,

本文采用下述三种方法进行了扩充
。

础 61[
,

逆推算 出 ~ S 的 E co h ,

R L L ,

凡
。 ,

F , 和

2
.

1 加和式扩充

根据化学基团贡献值的可加性原理
,

采

用 F ed or s
给出的 cE

o h
扩充了环己基

、

禁基等

6 种基团的 E co h ;
采用 G o e d h a r t 给出的 R LL

扩充了环 己基
、

苯基和 沐一 等 1 7 种基团

的 R LL ;
采用 H a n s e n

给出的 F d i ,

F
,

和 E 、
扩

充了一 C三
、

苯基和 环 己基等 22 种基 团的

F d` ,

F
p i

和 E h ; 。

2
.

2 逆算式扩充

以 G a r d i n e r
估算的促进剂 T E T D 的 占

E h . 。

.2 3 替代式扩充

在扩充化学基团贡献值的过程中
,

如上

述方法都无能为力
,

则选用相似基团的贡献

值替代
。

本文中一 N 一 的 R L L ,

凡
。 ,

F , 和 E、
均

采用 一 N < 的相应值替代
。

为估算橡胶助剂 占需要
,

从现有文献中

筛选 出的和扩充 (括号内 ) 的化学基团贡献值

一并列人橡胶助剂化学基团贡献值表内
。

表

(下转第 42 3 页 )
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33裁 断及双 工位卷取 装置 1) (导 开区一 从导开 系统到前 牵引电该 区段由放 标志线 架帘布计 长装置 裁机 之间张 力为 00 5一oo l 0N

断机摆 架双工 位卷取 和定中心 装置组成 ) (2前 储布区— 从前 牵引电机 到干燥裁断机 是由一台 设置在 摆架上的 直裁断机 和机 之间张 力为 0 5。一o 2 0N 5液压驱 动的摆架 组成其 工作顺序 为一工 位 (3)机 前主张力 区一一 从干燥机 到主机

卷取卷 满后停止 运动夹 嘴闭合 裁刀直裁 之 间张力 为500一 Z000oN裁刀归 位夹嘴 张开摆 架摆到垂 直位置 自 (4)机 后主张力 区— 从主机到 冷却机动向下 送布lm 夹嘴闭 合摆架摆 到第二 工之 间张力 为500一 Z000oN

位夹嘴 张开二 工位卷 取开始工 作整个 动 (5)后 储布区一 一从冷 却机到后 储布牵作时间 少于605 该区段 的张力由 卷取电 机引 电机之间 张力 为500一 2500N

和后储 布架牵引 电机之 间的速比 产生另外 (6)卷 取张力区 —从 后储布牵 引电机在垫布 导开架上 还设置 了除尘系 统和垫布 定到 卷取牵引 电机之 间张力为 500一Z oo00N

中心系 统为防 止胶帘布 跑偏在 胶帘布进 人 (7)垫 布导开区 —从 卷取电机 到导开摆架前 设置了一 套光电 自动定中 心装置 为制 动器之间 张力 为200一 1000N便于计 算产量和 成本核 算在胶帘 布进入 摆 国产 XY4S18 00A型四 辊橡胶 压延机

架前设 置了一 套光电脉 冲帘布计 长装置 读经 我厂一年 多的试 用证明 胶帘布的 质量稳数可直 接显示在 操作台 上为便 于生产管 理定 提高压 延精度比 我厂原 有的倒I 型四

和提高 胶帘布的 导气性 能在后储 布架的 后辊 压延机有 大幅度 提高该 设备解决 了压延面设置 了一个放 标志线 架利用不 同颜色 的工 艺张力偏 低的难 题由于该 设备精度 高扩棉纱线 来区分不 同规格 品种的帘 线同时 利布 效果好 我厂实施 r减小覆 胶厚度措 施经
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