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В настоящее время достаточно много работ посвящено контролю радикальной полимеризации метилметакрилата (ММА) в массе с использованием в составе инициирующей системы металлоценов (МЦ). Однако на сегодняшний день нет единой точки зрения относительно механизма полимеризации ММА в присутствии инициатора и МЦ. В [1] предложена схема радикально-координационной полимеризации (РКП) ММА в присутствии FeCp2, однако согласно работе [2] процесс протекает с использованием реакций Organometallic Mediated Radical Polymerization (OMRP). 
Целью данной работы являлось определение механизма полимеризации ММА в присутствии инициатора азобисизобутиронитрила (АИБН) и ферроцена (ФЦ) путем моделирования процесса методом Монте-Карло. 

Результаты моделирования полимеризации ММА в присутствии инициатора АИБН и ФЦ согласно схемам OMRP, РКП, а также совместно (OMRP-РКП) практически совпали, т. е. нельзя было с уверенностью выбрать тип механизма полимеризации ММА. С целью идентификации механизма процесса дополнительно использовали экспериментальные данные [3] о полимеризации ММА в присутствии макроинициатора. В этом случае при решении обратной задачи с использованием только схемы РКП не удалось адекватно описать конверсию мономера. При моделировании процесса согласно схеме OMRP были получены результаты лучше, чем в случае РКП, однако в данном случае нельзя объяснить повышение стереорегулярности полиметилметакрилата при добавлении МЦ в инициирующую систему [4]. Поэтому моделировали реакции, протекающие согласно схеме OMRP-РКП. В данном случае были получены достаточно хорошие совпадения расчетных и экспериментальных конверсионных зависимостей. 
Таким образом, путем моделирования методом Монте-Карло показано, что при полимеризации ММА в присутствии инициирующей системы АИБН-ФЦ совместно протекают реакции как по механизму OMRP, так и по схеме РКП.
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