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摘要 

    環氧樹脂是一種廣泛應用的高分子聚合物，具備優異的化學穩定性、機械性質

及容易加工等優點，長久以來，學者們已投入了大量研究成本與資源在環氧樹脂的

研究當中，但對於環氧樹脂的研發上尚未存在一個通用的準則，因此本論文導入分

子動力學(Molecular dynamics)應用於開發具備優異機械性質的環氧樹脂固化劑，選

用最常用的環氧單體 DGEBA 作為主要系統。首先我們優化現存分子動力學預測

機械性質的模擬流程，使預測更加準確、快速且具有可再現性，並將優化後的模擬

方法預測現今工業及學術領域當中最具代表性的環氧樹脂系統DGEBA/DETDA及

DGEBA/TETA 的機械性質，並與該系統文獻中實驗值與模擬值進行比較，成功驗

證經由優化後模擬方法的正確性，同時也利用徑向分佈函數(radial distribution 

function)及分子形貌圖探討以上兩系統經動力學平衡後構型的差異性。接著運用優

化後的模擬方法分析芳香環種類及胺基數目對機械性質的影響，其中觀察到經由

萘環(Naphthalene)改質後能大幅提升系統所表現機械性質與胺基數目並不是越多

對機械性質提升便愈好。然後我們將工業級固化劑 DDS 及非工業級固化劑 BABB

作為參考對象，並進行一系列的改質設計，探討改質芳香環數目對機械性質表現的

關聯性，根據研究結果得出改質芳香環數目並不是愈多愈好。最後結合以上所找出

重要關鍵因素，設計出具有優異機械性質的芳香接枝環氧樹脂固化劑，相較於未改

質固化劑楊氏模量提升了 41%。主要工作在建立一個以計算模擬預測優先，實驗

驗證在後的新材料研發方法，從而取代現有的以經驗和實驗為主的材料研發模式，

有效地降低研發成本並可以應用於不同材料系統。 

 

關鍵字:環氧樹脂、機械性質、分子動力學、徑向分布函數、分子形貌圖 
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ABSTRACT 

Epoxy resin is a popular polymer that has great chemical stability, mechanical 

properties, and manufacturing simplicity. Scholars have long dedicated major research 

funds and efforts in the study of epoxy resins. However, no comprehensive guidelines for 

the creation of epoxy resins are currently available. Therefore, the most widely used 

epoxy monomer, DGEBA, is selected as the main system in this thesis, which also 

introduces the application of Molecular Dynamics to develop curing agents of epoxy resin 

with outstanding mechanical properties. First, we optimize the existing MD simulation 

process for predicting mechanical properties, making predictions faster, more accurate, 

and more reproducible. The optimized simulation approach is then utilized to estimate 

the mechanical properties of two representative epoxy resin systems, DGEBA/DETDA 

and DGEBA/TETA, which are frequently employed in industrial and academic settings. 

We successfully validate the accuracy of the optimized simulation method by comparing 

simulated results to experimental values from the literatures. Additionally, we analyze 

the differences in configurations of the two systems following dynamic equilibrium using 

the radial distribution function and molecular morphology analysis. Next, we investigate 

the influence of different aromatic ring types and the quantity of amine groups on 

mechanical properties using the optimal simulation method. It is observed that adding a 

naphthalene to the system greatly enhances its mechanical properties, although increasing 

the amount of amine groups does not always result in superior mechanical properties. 

Then, using industrial-grade curing agent DDS and non-industrial-grade curing agent 

BABB as reference materials, we run a series of modification designs to investigate the 

relationship between the number of modified aromatic rings and mechanical property 

performance. According to the research results, increasing in the number of modified 

aromatic rings does not necessarily result in improved mechanical properties. Finally, 

combining the identified key factors, we design aromatic-grafted epoxy resin curing 

agents with excellent mechanical properties. The Young's modulus is enhanced by 41% 

when compared to the unmodified curing agent. The primary goal of this work is to design 

a novel material development process that prioritizes computational simulation prediction 

over empirical and experimental methodologies, effectively lowering development costs 

and allowing applicability in a wide range of material systems. 

Keywords:Epoxy resin, Mechanical properties, Molecular dynamic, Radial distribution 

function, Molecular morphology. 
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第一章    前言 

    環氧樹脂是一種廣泛應用於生活各領域的高分子聚合物，具備優良的機械性

質、耐化學性、黏著性及容易加工等特性[1-3]。憑藉其以上優秀的特性各國紛紛投

入環氧樹脂的開發，環氧樹脂相關產品紛紛問世，並持續活躍工業當中，迄今為止，

環氧樹脂已在航天航太[4, 5]、土木工程[6, 7]、電子封裝[8, 9]及食品加工[10, 11]……

領域中大放異彩，隨著科技日新月異，人們的需求逐漸開始多樣化，為了滿足這些

需求環氧樹脂性能的提升是極其重要的。  

 

圖 1-1、環氧樹脂文獻趨勢(資料取自 SciFindern)。 

    圖 1-1 列出了根據 SciFindern 以環氧樹脂為關鍵字搜尋得到從 1960 年代至今

所發表的期刊論文數，從圖表上數據可以得知除了工業上的應用外，全世界學者對

於環氧樹脂發展也極為重視。在眾多環氧樹脂的研究當中，根據 SciFindern搜尋結

果可以發現機械性質為環氧樹脂最熱門的研究主題之一，自 1947 至今擁有 13655

篇的相關文獻，可以從文獻中發現有許多擁有優秀機械性能環氧樹脂被開發，除了

追求更高的機械性質外，也開始有許多人關注環境如何影響機械性質，使環氧樹脂

耐用性與應用性提升，可見環氧樹脂以其優異的機械性質成為許多行業中不可獲

缺的重要角色，例如: 土木工程中常使用固化後環氧樹脂當作防水材料與土木建築

之間建材的黏著劑；航太航天工程等需要高機械性質強度的材料一般都使用鋁合

金當作其外殼材料，鋁合金其楊氏模量範圍為 69-210 GPa，近年來也會使用環氧
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樹脂為基材的複合材料取代鋁合金當作飛行器的外殼，這歸功於環氧樹脂所擁有

的優異性能；複合材料領域當中也有非常多以環氧樹脂為基準材料的案例，尤其是

與碳奈米管的應用[12-14]，例如 Viet 等人[12] 所研發 MWCNTs/EPOXY 的環氧樹

脂系統，其中碳奈米管體積分率為 14.5%，所測量楊氏模數則高達 152 GPa，根據

歐洲標準鋼的楊氏模量 210 GPa，可以發現以環氧樹脂為主的複合材料其潛力是十

分巨大的，由於環氧樹脂比起金屬有著更加輕量化的特性，因此近年來許多人致力

於研發更強機械性質的環氧樹脂材料。 

一般來說，環氧樹脂材料由環氧單體及固化劑所組成，系統所表現性質也會受

到這兩者的不同而產生截然不同的結果。表 1-1 為環氧樹脂系統當中代表性的環氧

單體與固化劑，其中最常被使用的環氧單體為 DGEBA(Diglycidyl ether of bisphenol 

A)，DGEBA 分子結構中擁有著豐富的化學官能基，也因此相較於其他環氧單體有

著高機械強度、耐化學性、易加工與可調性等優勢[15-17]，這也使得該環氧單體成

為不論在工業及學術界最常被使用的環氧單體，約占以上搜尋結果四成；固化劑則

與環氧單體不同，依據其結構上官能基的種類分為胺類、酸酐類及其他類固化劑，

其中胺類固化劑為最常被使用，胺類固化劑上通常具有多個胺基官能基，能夠與環

氧機團進行開環反應，該類固化劑有著固化速度快、耐化學性及成本低廉等優勢，

除此之外還有著改質容易的優點[18-21]，舉例來說:若想使環氧樹脂系統擁有較高

的力學強度，便會在其固化劑加入芳香環[19]；想使環氧樹脂系統擁有良好接著力

則會使用直鏈型固化劑[21]，由於以上優勢因此使用胺類固化劑的文獻約占以上搜

尋結果八成。Razack 等人[22]研究了不同固化劑對機械性質和熱性質的影響，研究

中使用了四種不同種類常用固化劑，分別為 TETA(Triethylenetetramin)、

DICY(Dicyandiamide)、DDS(Diamindiphenylsulphone)、m-PDA(M-phenylenediamine)，

其中環氧單體選用 DGEBA，結果顯示，含有 DDS 與 m-PDA 環氧樹脂系統所擁有

剪切強度(Shear strength)與剝離強度(Peel strength)皆優於 TETA 與 DICY，優異的

力學性質歸功於苯環使得固化劑能與環氧單體形成更加穩定的化學鍵，透過更改

胺類固化劑上分子結構來改善力學性質也可以在 Babayevsky 等人[23]研究結果中

看見，其研究結果顯示 DDS 所擁有的力學性質大於 DDM(Diaminodiphenylmethane)，

其原因在於 DDS 分子結構中的砜基的存在加強了分子間的作用力因而提升整體系

統所表現出的機械性質。第二類常用的固化劑種類則以酸酐固化劑為主，常見的酸

酐固化劑如表 1-1 所列，該環氧樹脂系統是由固化劑上酸酐基團與環氧單體的醇基
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反應後固化所形成，擁有著毒性低、使用期長及低黏度所帶來可加工性等優點[24]，

但由於酸酐基比起胺基較不易改質且固化時間也較長等缺點，導致其比起胺類固

化劑較少人選用，Grimsley 等人[25]進行了胺類固化劑與酸酐固化劑機械性質的比

較，研究結果顯示酸酐固化劑在機械性質上的表現不如胺類固化劑，其原因在於酸

酐固化劑固化時間長且產生交聯密度較低[26]，除此之外固化過程也容易產生揮發

性有機化合物[27-29]，進而導致材料缺陷降低所表現出的機械性質[30]，承上所述

酸酐類固化劑可應用範圍較小。隨著環氧樹脂的研究發展也出現由其他種類官能

基所組成的固化劑，例如: 硫醇、咪唑類、酸類及氰酸酯類等不同於胺基與酸酐基

等固化劑[31-34]，並根據官能基的不同，表現出截然不同的性質。 

    近年來，提升環氧樹脂性能的研究已累積許多，而有關機械性質的研究涵蓋了

多個面向，包括脆化機理、疲勞性能、摩擦和磨損性能以及力學強度等特性，其中

關於環氧樹脂材料的力學強度是許多人所關注的。在眾多研究當中提升環氧樹脂

性能所使用的方法主要有三種，其一為物理共混[35]，圖 1-2 為環氧樹脂材料中物

理共混原理示意圖，此方法為通過添加具有高機械強度的無機奈米填料與熱塑性

樹脂顆粒來增強環氧樹脂，這些添加物能夠顯著提升環氧樹脂系統所表現出的機

械性質、熱性質與導電性能，此外還能提升環氧樹脂的耐久性及加工性，並且方法

操作簡單且能以成本較為低廉的方式得到具有優良性能的環氧樹脂，但其增強效

果與填料相容性密不可分，常見用以環氧樹脂的填料為尼龍、碳奈米管及 POSS 籠

(籠型聚倍半矽氧烷)。例如 Groleau 等人[35-38]將尼龍填入 TGDDM/DDS 的環氧樹

脂系統當中，其斷裂韌性(Fracture toughness)從未添加尼龍時的 0.54(kJ．m-2)提升

至 0.99(kJ．m-2)。主要原因在於填料會使應力集中在填料周圍，進而吸收應力，導

致斷裂韌性提高，除此之外填料的存在還能使環氧樹脂系統均勻混合，進而提高系

統的交聯密度，達到使材料所表現出機械性質提升；Gou 等人[36]添加單壁奈米碳

管(SWNT)至 DGEBF/DETDA 環氧樹脂系統當中，從實驗測試得到在添加奈米碳

管 20-30wt%時會比起未添加奈米碳管增加了 250-300%的儲能模量 (Storage 

modulus)，主要原因在於奈米碳管的存在使得分子間的運動受到了限制，整體剛性

提升，達到提升材料機械性質的效果，由此可見物理共混已成為一種常用於環氧樹

脂改性的策略。 
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圖 1-2、環氧樹脂材料中物理共混原理示意圖。 

    接下來，第二種用於提升機械性質的方法為化學共聚[39-43]，圖 1-3 為環氧樹

脂材料中化學共聚原理示意圖，透過改性材料中的活性官能基團與環氧樹脂中原

有的官能基進行化學反應，以此改變網狀結構結合方式，進而提升環氧樹脂所表現

出的機械性質，用以化學共聚的材料通常具有親核官能基(Nucleophile)，例如胺基、

酸酐與羧酸，也可以是具有環氧官能基的化合物，如環氧化合物、環氧丙烷等。例

如 Yoon 等人[39]則是加入胺基苯基官能活性聚醚硯(R-PES)和非反應性的聚醚硯

(T-PES)，目的為增強 DGEBA/DDS 環氧樹脂系統機械性質。結果中表明，添加 15 

% R-PES 後其斷裂韌性從 0.6 增加至 1.0 MPa，非常有效地改善斷裂韌性且無損失

耐化學性，而其原因在於 PES 和環氧樹脂由於化學鍵所產生的優異吸附力；Hao 等

人[40]將液晶環氧樹脂(LCE)加入 TGDDM/DDS 環氧樹脂系統探討對機械性質的

變化，實驗結果顯示添加 5 wt% LCE 後環氧樹脂系統的衝擊強度相較於未添加時

提升了 175%，而添加 2.5 wt% LCE 後環氧樹脂系統的彎曲強度相較於未添加時提

升了 11.5%，其原因在於 LCE 的存在會促使交聯反應的發生，進而提升材料所表

現出的機械性質；Zhang 等人[43]將 POSS 摻入環氧樹脂系統並探究其機械性能變

化，從結果中可以得知由於 POSS 籠擁有的剛性導致其系統中的分子鏈的移動受

到了限制，進而提高網狀結構的交聯密度及氫鍵作用力，使整體的機械性能有著顯

著的提升。斷裂強度從未添加 94 MPa 到添加 10 %的 POSS 104 MPa。這些研究表

明了化學共聚可以有效地改良環氧樹脂系統之性能。 
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圖 1-3、環氧樹脂材料中化學共聚原理示意圖。 

    最後第三種為本論文最關注的方法，該方法為在不添加任何填料情況下對環

氧單體或固化劑本身的化學結構進行改質，從中加入可以增加機械性質的分子結

構，如：苯環及稠環等剛性基團[44-47]，或針對環氧單體與固化劑反應機制，添加

特定官能基改變系統分子間作用力，如：砜基或胺基等高活性官能基，圖 1-4 為環

氧樹脂材料中結構改質原理示意圖。前者可以從 Ho 等人[44]研究中看見，該研究

團隊合成一種新型含萘環氧單體(MDI)並與固化劑 DDS 組成環氧樹脂系統，從其

研究結果顯示經由改質後所形成環氧樹脂系統相較於未改質楊氏模量從 0.85GPa

提升至 1.91GPa，其原因在於萘環的高平面性使得整體系統交聯密度提高帶來機械

性質的提升；後者可以從 Yiwen 等人[45]在環氧單體結構中引入剛性長鏈段

(Oxazolidinone segment)得知，它既能保持環氧樹脂的耐熱性也能提高其機械性質，

且改性後的環氧單體比起未改性的環氧單體其彎曲強度、彎曲模量及衝擊強度分

別提升了 30.1 %、12.1 %、82.9 %，剛性長鏈段的加入使材料當中分子更加不易移

動，使自由體積分率下降因而提升機械強度。由此可見，經由環氧單體和固化劑的

改質可以有效地提升環氧樹脂的綜合性能，並且也能藉由此方法探討環氧單體與

固化劑化學結構中官能基與機械性質的關係，找尋出能有效提升機械性質的特定

官能基。 
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圖 1-4、環氧樹脂材料中結構改質原理示意圖。 

    由此可見，學者們透過許多實驗成果找出更加優良的製程條件以及開發出擁

有優秀機械性質的新型環氧樹脂材料，直至今日也仍然有許多學者透過實驗方法

不斷使環氧樹脂性質達到突破，實驗方法往往也伴隨著許多缺點，其中包括：非常

耗時、實驗昂貴成本及實驗誤差，最為關鍵的是，在眾多實驗文獻當中儘管有許多

彌足珍貴的研究成果，但是其中並沒有統整出能使環氧樹脂機械性質提升的通用

準則，透過實驗的研究方法僅能以試誤法來得知材料所表現的性質，以上缺點使環

氧樹脂發展速度受到了限制，然而隨著電腦科技的發展此領域也漸漸不再受到限

制，這些限制也出現了許多解決方法。 

    電腦模擬技術運用在環氧樹脂系統相較於實驗研究具有許多的優勢，首先，不

需合成即可得到材料的性質，有效地節省了時間和成本。其次，具有可再現性，使

用相同的模型及參數便可得到幾近相同的結果，最為重要的是具有更高的可控性

及靈活性，可以精準控制條件及系統，以得到更精確的結果。分子動力學為電腦模

擬技術在材料領域當中學者經常使用的技術[48-50]，此種模擬方法的原理為使用

牛頓運動定律以及量子力學進而預測分子間的作用力，在模擬當中，系統中每一原

子為獨立粒子，根據所選擇力場每一原子將對在截斷半徑(Cutoff radius)內的原子

施予力場，進而得到分子間庫倫作用力、凡德瓦力、鍵結能等，接著透過數值的積

分運算以精準預測分子系統所表現出各項物理性質。最早應用於環氧樹脂的分子

動力學及量子力學的模擬研究中[51-53]，主要為以多尺度的情形探討各分子間隨
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時間變化的運動關係，進而得到材料在特定條件下的特性。Foreman 等人[51]運用

分子動力學結合基團相互作用力模型(Group interaction modeling)及原子可加性

(Atomic additivity)來對由環氧單體 TGDDM 與固化劑 DDS 組成環氧樹脂系統進行

玻璃轉移溫度(Tg)的預測，並得到與實驗值良好的一致性；Shenogine 等人[52]使用

分子動力學在力場 COMPASS 下模擬 DGEBA/DETDA 環氧樹脂系統探討交聯密

度對熱性質與機械性質的關係，得出環氧樹脂系統交聯密度的提升會帶來楊氏模

數、體積模數及剪切模數的上升，進而提升機械性質，其主要原因在於系統中自由

體積分率的下降限制了分子間的運動，進而導致其結果的發生；另外在 Bermejo 等

人[54]則使用分子動力學對 PVA/1,2 ethanediol 系統探討其交聯密度對鍊堆積、氫

鍵作用力、玻璃轉移溫度與機械性質的影響，他們利用不同交聯密度的系統得出

PVA 的氫鍵形成與交聯密度高度相關，分子內與分子間的氫鍵都會隨著高分子間

堆積效率的較低而增加，而隨著交聯密度上升到 50 %以上時，則只有分子內的氫

鍵會增加，其原因在於當交聯密度上升至一定程度時，其分子間氫鍵已達到飽和，

分子間已無任何空間可形成氫鍵，同時該團隊也針對機械性質與交聯密度關係針

對一系列探討，也發現與先前研究團隊相似的結果，交聯密度上升會隨之帶來機械

性質上升。近三年運用分子動力學探討環氧樹脂系統所表現機械性質的期刊論文

根據 SciFindern搜尋結果共有 168 篇，其中大部分為探討環氧樹脂所組成的複合材

料，僅探討純環氧樹脂材料的有 27 篇[55-81]，文獻當中的研究方向主要分成三大

類，分別為模擬方法的創新、環境對環氧樹脂材料的影響以及改質環氧樹脂系統的

分子結構以提升機械性質。Zihan 等人[55]在環氧單體中引入不同數量的環氧基團

用以探討對機械性質的影響，從其研究成果顯示在交聯密度為 60%時，擁有三環

氧基團和四環氧基團的環氧單體所組成環氧樹脂系統所表現楊氏模量分別為

3.32GPa 和 3.58GPa，比起 DGEBA 所組成環氧樹脂系統分別提升了 5%及 13%，

原因在於環氧基團數量的上升使系統當中的交聯網路變得更加複雜，使系統內分

子間移動更加不易，因而使機械性質有所提升；Li 等人[56]則在環氧單體當中芳香

環引入擁有高電負度容易形成氫鍵的原子，探討氫鍵的形成對機械性質的影響，從

其研究成果可以見到，具有高電負度原子的環氧單體所組成環氧樹脂系統所表現

楊氏模量為 2.45GPa 相較於普通的環氧單體提升了 26%，其原因為氫鍵的形成會

導致系統的自由體積分率的下降進而使機械性質有所提升。從以上我們可以看見

環氧單體透過分子結構的改質可以有效提升環氧樹脂系統的機械性質，但是在近
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三年的研究當中我們並未看見針對固化劑分子結構系統性對機械性質的一系列探

討，因此也使我們看見了本論文的研究方向，期望能透過一系列固化劑的改質來探

討分子結構對機械性質的影響。 

    我們已看見了環氧樹脂性質提升的方法及重要性，本論文將利用分子動力學

探討影響環氧樹脂系統所表現機械性質之重要關鍵因素，並結合找尋出的重要關

鍵因素進而設計出具備優異機械性質的新型環氧樹脂固化劑。首先本研究將利用

現有文獻已存在的模擬方法，優化此模擬方法以達到更快速且更精準的預測環氧

樹脂機械性質，將此模擬方法應用於探討改質後新型固化劑，從中探討分子結構中

不同數目及種類官能基對機械性質之影響以找出提升機械性質的重要關鍵因素，

接著更進一步利用分子形貌圖及徑向分佈函數(Radial distribution function，RDF)以

微觀的角度探討產生此重要關鍵因素的原因，最後結合上述所找出重要關鍵因素

進而設計出具有高機械性質的環氧樹脂新型固化劑，此新型固化劑與環氧單體

DGEBA所組成的環氧樹脂系統所具備的楊氏模量為 4.45GPa，一般來說以DGEBA

所組成的環氧樹脂系統實驗端所測得楊氏模量位於0.34-3.69GPa範圍之間[82, 83]，

可以看出我們所設計出的新型環氧樹脂固化劑比起該範圍最高值高上許多，由此

可見我們所設計出的新型固化劑在未來的重大潛力。除此之外本研究也提供 57 組

(共 285 數據)新型固化劑的機械性質擴展了現今環氧樹脂系統的資料庫，使實驗及

模擬學者設計時可參考及使用，這能有效地使未來環氧樹脂開發上都能更加地快

速且低耗，使未來環氧樹脂的發展能夠快速進步。  
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表 1-1、環氧樹脂系統當中代表性的環氧單體與固化劑。 

常見的環氧單體分子結構與名稱 

 
Diglycidyl ether of bisphenol A 

(DGEBA) 

 

Diglycidyl ether of bisphenol F 

(DGEBF) 

 
Tetraglycidyl methylenedianiline 

(TGDDM) 

 

Modified epoxy resin 

(MDI) 

常見的胺類固化劑分子結構與名稱 

 

2,2,2-Tetramine (TETA) 

 

Dicyandiamide (DICY) 

 
Diaminodiphenylsulphone (DDS) 

 
M-phenylenediamine (m-PDA) 

 
Diethyl toluene diamine (DETDA) 

 

常見的酸酐類固化劑分子結構與名稱 

 
Tetrahydromethylphthalic 

anhydride (MTHPA) 

 
Pyromelliticanhydride 

(PMDA) 
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Benzphenone-3,3,4,4-

tetracarboxylic acid dianhydride 

 (BTDA) 

 

其他類固化劑分子結構與名稱 

 

Ethyl mercaptan 
 

2,5-dimethyl-1H-imidazole 

 
Salicylic acid 
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第二章    模擬方法 

2.1    力場選擇 

本論文將選用 Materials Studio 8.0 軟體中的 Forcite 模組來進行全原子分子

動力學，並選用 COMPASS (Condensed-phase Optimized Molecular Potential for 

Atomistic Simulation Studies)力場來進行所有模擬工作。其中 Forcite 的優勢在於它

可以進行幾何優化、能量量值、密度和動力學模擬，並且使用 Forcite 所發表的文

獻數量眾多是公認的經典工具[84, 85]；另外力場的選擇對模擬系統是相當重要的，

我們選用的是 COMPASS，其勢能函數如式(1)所表示，式中包含分子鍵結、非鍵結

及分子彼此交互力作用項，該函數被證實可以廣泛的應用在有機聚合物與金屬的

分子動力學模擬中[86, 87]。 

∑      U  = ∑ [𝐾2(𝑏 − 𝑏0)
2 + 𝐾3(𝑏 − 𝑏0)

3 + 𝐾4(𝑏 − 𝑏0)
4]𝑏   (1A)  

 +∑ [𝐻2(𝜃 − 𝜃0)
2 + 𝐻3(𝜃 − 𝜃0)

3 + 𝐻4(𝜃 − 𝜃0)
4]𝜃   (1B)  

 +∑ [𝑉1(1 − cos(∅ − ∅1
0)) + 𝑉2(1 − cos 2(∅ − ∅2

0)) + 𝑉3(1 − 𝑐𝑜𝑠3(∅ −∅

∅2
0))]  

(1C)  

 +∑ 𝐾𝑋𝜒2
𝜒   (1D)  

 +∑ ∑ 𝐾𝑏𝑏′(𝑏 − 𝑏0)(𝑏
′ − 𝑏0

′ )𝑏′𝑏   (1E)  

 +∑ ∑ 𝐾𝑏𝜃(𝑏 − 𝑏0)(𝜃 − 𝜃0)𝜃𝑏   (1F)  

 +∑ ∑ 𝐾𝜃𝜃′(𝜃 − 𝜃0)(𝜃
′ − 𝜃0

′)𝜃′𝜃   (1G)  

 +∑ ∑ (𝑏 − 𝑏0)[∅𝑏 𝑉1𝑐𝑜𝑠𝜙 + 𝑉2𝑐𝑜𝑠2𝜙 + 𝑉3𝑐𝑜𝑠3𝜙]  (1H)  

 +∑ ∑ (𝜃 − 𝜃0)[∅𝜃 𝑉1𝑐𝑜𝑠𝜙 + 𝑉2𝑐𝑜𝑠2𝜙 + 𝑉3𝑐𝑜𝑠3𝜙]  (1 I)  

 +∑ ∑ ∑ 𝑘∅𝜃𝜃′𝜃′𝜃∅ 𝑐𝑜𝑠𝜙(𝜃 − 𝜃0)(𝜃
′ − 𝜃0

′)  (1 J)  

 +∑
𝑞𝑖𝑞𝑗

𝑟𝑖𝑗
𝑖,𝑗   (1K)  

 +∑ 𝐸𝑖𝑗[2(
𝜎

𝑟𝑖𝑗)
9 − 3(𝑖>𝑗

𝜎

𝑟𝑖𝑗)
6]  (1L)  

1A、1B 及 1C 項分別代表振動位能、鍵角、彎曲位能與扭角位能。K、H 及 V 分

別鍵長的彈簧常數、鍵角彎曲力常數和維持平面的彈簧常數，𝑏、∅、𝜃分別為兩原

子間距離、兩鍵結夾角、兩平面間的扭轉角。1D 項代表非平面內能；1E 至 1J 項

分別代表振動-振動位能、振動-彎角位能、彎角-彎角位能、振動-扭角位能、彎角-

扭角位能、彎角-彎角-扭角位能。𝐾𝑏𝑏′、𝐾𝑏𝜃、𝐾𝜃𝜃′、𝑘∅𝜃𝜃′分別表示振動-振動常數、

振動-彎角常數、彎角-彎角常數、彎角-彎角-扭角常數。非鍵結作用項包括庫倫作



doi:10.6342/NTU20230265212 

 

用力(1K)與凡德瓦力(1L)。庫倫作用力項中𝑞𝑖和𝑞𝑗分別表示系統中第𝑖與𝑗個原子所

帶電荷，𝑟𝑖𝑗表第𝑖與𝑗個原子間的距離；凡德瓦力項以 Lennard-Jones potential 9-6 的

形式表示。 

2.2    模型建構 

    模擬中所使用的環氧單體皆選用雙酚 A 型環氧樹脂 (Diglycidyl Ether of 

Bisphenol-A，DGEBA)，環氧樹脂系統內環氧單體與固化劑分子數比依所選用固化

劑上胺基數目而決定，本章模型建構與模擬流程皆以 DGEBA/DETDA 環氧樹脂系

統為例，我們以 Materials Studio 8.0 軟體中的 Amorphous cell 建立 DGEBA/DETDA

環氧樹脂系統，使用週期性邊界條件創建初始密度為 0.5g/cm3 的非定性晶胞，溫

度設置在室溫下(298K)，非定性晶胞內由 8 個 DGEBA 與 4 個 DETDA 所組成，使

用此分子數比原因在於 DETDA 上具有可進行交聯反應的兩個胺基，每個胺基可

與兩個環氧基團進行反應，而每個 DGEBA 具有兩個環氧基團，使用以上分子數晶

胞內所有 DGEBA 與 DETDA 皆具有 16 個可交聯點。本研究所有環氧樹脂系統固

化劑數量皆設為四個，其原因在於計算時間不會過長且兼具系統隨機性，使用以上

條件建立多個(至少五個)不同的初始態。 

    分子動力學的模型建構與所有模擬流程中的求和方法皆選用具有高精確性

Ewald summation[88]，截斷半徑設為 18.5Å，雖然需要較長的運算時間，但可減少

因週期性邊界所導致庫侖作用力的錯誤，並可得到更精準的數值，圖 2-1 為整體模

型建構與模擬流程圖。 

2.3    模擬流程 

幾何優化 

    對所有初始態進行幾何優化以使系統達到幾何最佳化，幾何優化所使用算法

為 Smart 算法，收斂標準為 2.0×10-5kcal/mol。 

預平衡 

    以室溫 298K、1atm 執行時間步長 1fs 的 2000ps 的 NPT (Isothermal-isobaric)動

力學平衡，使得系統達到真實密度並平衡系統，過程中檢測系統總能量、溫度、與

密度變化圖直至到達穩定(誤差 5%以內)。 
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建立共價鍵 

    當系統完成預平衡後，接著便對環氧樹脂系統中的環氧樹脂與固化劑進行交聯，

其進行交聯的方式為建立環氧樹脂與固化劑間共價鍵，建立共價鍵的環氧基團與

固化劑氨基距離不可超過交聯截止距離 5.74Å，此距離為碳氮單鍵的四倍長，避免

產生高度應變的結構產生造成誤差。圖 2-2 為建立共價鍵示意圖，其中可以看到固

化劑具有兩個可交聯氨基，測量所有氨基附近環氧基團的距離，將位於交聯截止距

離範圍內的環氧基團進行開環並與氨基建立共價鍵即可完成交聯。接著進行幾何

優化，幾何優化後進行以 NVT (Canonical)、500K、1atm、100ps 的動力學平衡，此

過程目的在於提供系統足夠的動能，以使未交聯的氨基能移動至位於交聯截止距

離內以便形成共價鍵，重複以上建立共價鍵-幾何優化-動力學平衡直到達到所需要

的交聯密度。 

最終平衡 

    達成所需交聯密度後，為了達到最穩定的結構以精準計算其機械性質，每一個

環氧樹脂系統皆需進行以室溫 298K、1atm 執行時間步長 1fs 的 1100ps 的 NPT 動

力學平衡，選擇時間 1100ps 原因為從預平衡過程中可以看見當平衡時間為 1000ps

系統已達穩定，並且我們將選擇 900-1100ps 作為用以計算機械性質的採樣軌跡

(Sampling trajectories)。 

計算機械性質 

目前利用分子動力學來測定機械性質的方法主要有三種 (1)分子靜態模擬

(Constant-strain minimization)、(2)波動方程式(Fluctuation formula)與(3)動力學模擬

(Constant-stress molecular dynamics)，在目前分子動力學的研究當中，第一種方法

常被使用在預測環氧樹脂系統的機械性質[55, 89, 90]，本計畫將選用第一種方法來

執行預測機械性質。應力-應變關係可由虎克定律來表示，式(2)為關係式。 

 𝜎𝑖𝑗 = 𝐶𝑖𝑗𝑘𝑙𝜀𝑘𝑙                                                  (2)  

𝑖𝑗=1、2、3 表示方向，𝜎𝑖𝑗為應力向量，𝜀𝑘𝑙為應變向量，𝐶𝑖𝑗𝑘𝑙為六微剛度矩陣，由於

應力所帶來系統中原子相對位置改變的應變向量可以用式(3)來表示。                           

 ε =
1

2
[(ℎ0

𝑇)−1𝐺ℎ0
−1 − 1]                                          (3) 
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 ℎ0為初始結構矩陣，ℎ為形變結構矩陣，𝐺為度量張量。而我們可以藉由維里關係

式來得出應力向量，式(4)為維里方程關係式[91]。 

σ = −
1

𝑉0
[(∑ 𝑚𝑖(𝑣𝑖𝑣𝑖

𝑇)𝑁
𝑖=1 ) + (∑ 𝑟𝑖𝑗𝑓𝑖𝑗

𝑇
𝑖<𝑗 )]                                  (4) 

V 為系統體積，𝑚𝑖為第 i 個原子質量，𝑣𝑖為第 i 個原子速度，𝑟𝑖𝑗為第 i 個原子與第

j 個原子之間距離，𝑓𝑖𝑗為第 i 個原子與第 j 個原子彼此交互作用力，由於我們採用

的是第一種方法，因此維里方程中有關速率的項可以忽略不計，我們也可藉由維里

方程的一階導數獲得楊氏模量。換句話說我們可以藉由拉伸與剪切的一階導數來

獲得 Cij 六維剛度矩陣。六維剛度矩陣定義為相對於應變每單位體積(V)位能(U)對

應變向量的二階導數，因此 Cij 六維剛度矩陣可由式(5)來進行計算，根據式(6)便

可得出材料的剛度矩陣假設分子結構為各向同性材料，之後便可藉拉姆常數(lame 

coefficient)來定義此剛度矩陣，𝜆與𝜇，矩陣如式(6)所示[53]。 

𝐶𝑖𝑗 =
1

𝑉0
×

𝜕2𝑈

𝜕𝜀𝑖
𝜕𝜀𝑗

                                                        (5)     

[
 
 
 
 
 
𝜆 + 2𝜇 𝜆 𝜆 0 0 0

𝜆 𝜆 + 2𝜇 𝜆 0 0 0
𝜆 𝜆 𝜆 + 2𝜇 0 0 0
0 0 0 𝜇 0 0
0 0 0 0 𝜇 0
0 0 0 0 0 𝜇]

 
 
 
 
 

                                 (6)                

從式(6)可以看到由於假設為各向同性材料矩陣呈現對稱形式，對角線為材料的主

要特徵，由於實際材料的分子結構不會如我們假設各向同性，所以模擬結果會與實

際有所誤差，但此仍可藉由此矩陣獲得材料基本性質，可藉由矩陣中所得拉姆常數

計算楊氏模量、體積模量、剪切模量等機械性質。式(7)、(8)為拉姆常數(Lame 

coefficient)關係式，式(9)、(10)、(11)為楊氏模量、體積模量、剪切模量關係式。 

𝜆 =
1

6
(𝐶12 + 𝐶13 + 𝐶21 + 𝐶23 + 𝐶31 + 𝐶12 + 𝐶32) ≈

1

3
(𝐶12 + 𝐶23 + 𝐶13)          (7) 

𝜇 =
1

3
(𝐶44 + 𝐶55 + 𝐶66)                                                 (8) 

E = μ(
3𝜆+2𝜇

𝜆+𝜇
)                                                         (9)   

K = 𝜆 +
2

3
μ                                                          (10) 

G = μ                                                               (11)   
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2.4    徑向分布函數(Radial distribution function，RDF) 

    為觀察環氧樹脂系統中環氧單體與固化劑的位置分布及及交聯後構型變化，

我們使用徑向分布函數(RDF)進行統計分析，徑向分布函數即為局部原子數密度與

總系統數密度之比值，以描述系統內任一i原子在距離 r 內找到j原子的機率，今以

任意 i 原子為中心，於第 n 殼層上 dr 區間內發現 j 原子數量 𝑓𝑛除以 dr 殼層局部體

積 𝑉𝑛即為局部的原子數密度 𝑝𝑛，整個系統的總系統原子數密度即為  𝑝0，N 代表總

系統原子數，V系統總體積，則 RDF 如式(12)表示； 

g
𝑖−𝑗

(r) =
𝑝𝑛

𝑝0
=

𝑓𝑛
𝑉𝑛
𝑁
𝑉

=

3𝑓𝑛
4𝜋(𝑛 ⋅ 𝛥𝑟3 − (𝑛 − 1) ⋅ 𝛥𝑟3)

𝑁
𝑉

                                                                      (12) 

其中 𝑓𝑛為從 (𝑛 − 1)𝛥𝑟 ≤ 𝑟𝑖𝑗 ≤ 𝑛𝛥𝑟 範圍內的相對兩原子距離𝑟𝑖𝑗配對統計數量。 
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  圖 2-1、整體模型建構與模擬流程圖。 
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圖 2-2、晶胞內環氧樹脂與固化劑建立共價鍵示意圖。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



doi:10.6342/NTU20230265218 

 

第三章    結果與討論 

  本模擬研究以探討環氧單體 DGEBA 與具有不同分子結構的胺類固化劑形成

的環氧樹脂系統為主軸，討論固化劑中分子結構對系統所表現出的機械性質關聯

性，主要使用的研究方法為分子動力學，該方法用以測量系統機械性質，並藉由徑

向分布函數(RDF)以及分子形貌圖形觀察系統中固化劑交聯前後構型變化。本論文

結果與討論主要分為三個部分，第一部分 3.1 節中為探討優化後模擬流程之正確

性，並使用此模擬流程分別計算由環氧單體 DGEBA 與固化劑 DETDA 或 TETA 所

形成的兩種環氧樹脂系統在各交聯密度下所擁有機械性質，將模擬所得結果與其

他研究團隊模擬結果及實驗值進行比對，從中驗證該方法的正確性及挑選合適的

交聯密度以進行後續研究，並探討兩固化劑分子結構如何影響所表現機械性質。第

二部分 3.2 節將分析擁有單一芳香環固化劑與各種機械性質關聯性，探討不同芳香

環種類與固化劑上胺基的數目對其機械性質之影響。然後在 3.3 節中分析擁有多芳

香環改質固化劑所表現出各項機械性質，探討所用改質芳香環數量對其系統所表

現機械性質之影響，最後結合 3.1 及 3.2 節內的重要成果與實驗合成可行性，從中

設計出具備優異機械性質環氧樹脂固化劑。 

3.1    DETDA/TETA—環氧樹脂系統各交聯密度機械性質 

圖 3-1(a)(b)為 DGEBA/DETDA 環氧樹脂系統在不同交聯密度下所預測機械性

質，(a)機械性質為楊氏模量、剪切模量及體積模量(b)為系統密度及蒲菘比。圖 3-

1(a)顯示所有模量皆有著隨交聯密度上升而隨之上升的趨勢，值得注意其他硏究團

隊[90]在計算體積模量上在交聯密度較高時出現異常下降的現象，但與之相比我們

在此組環氧系統中無出現此現象，此異常下降存在的原因為模擬過程中我們及其

他研究團隊皆使用較小的晶胞進行模擬，因此晶胞內分子位置不同便會比起大晶

胞系統具有更大的影響，因而導致體積模量在較高交聯密度下出現異常下降。為了

解決此問題我們採用的方法為進行多種初始態模擬並進行取平均的方式，其目的

在於藉由不同初始態的平均來近似現實存在的環氧樹脂系統，現實中環氧樹脂系

統每一位置的固化程度皆不同，此解決方法便是利用不同初始態來代表現實中環

氧樹脂的不同位置，同時也藉由多種初始態來取平均的方式來減少晶胞內分子位

置不同的差異性，從結果中可看見經由此種方式所得的體積模量在高交聯密度下

並無出現異常下降的現象，由此可見此解決方式是有效的。圖 3-1(b)顯示系統密度
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隨交聯密度上升而微幅上升與蒲菘比在各交聯密度下皆落在 0.32-0.35 區間，其他

研究團隊在低交聯密度下出現蒲菘比過低的現象，與之相比我們在各交聯密度下

所得蒲菘比皆符合現實中環氧樹脂所擁有蒲菘比(0.2-0.33)，原因如同上述討論，我

們透過建立多種初始態解決了以上問題。圖 3-2(a)(b)顯示 DGEBA/TETA 環氧樹脂

系統隨交聯密度改變所表現出的機械性質變化與 DGEBA/DETDA 相同，此外相比

於其他研究團隊在此系統中所計算出的體積模量，在高交聯密度時出現明顯不合

理的下降，我們在此系統中所得體積模量則在低交聯密度時僅出現微幅波動，接者

隨交聯密度上升後而皆穩定上升，這都歸功於上述所提及的解決方法有效地改善

此問題的發生。 

表 3-1為DGEBA/DETDA與DGEBA/TETA系統在實驗中所表現各機械性質，

根據表 3-1 我們發現不論是 DGEBA/DETDA 或 DGEBA/TETA 環氧樹脂系統在各

交聯密度所表現出的楊氏模量大部分比起實驗值來的更高，其原因在於比起真實

的環氧樹脂系統，模擬中的系統是不存在缺陷且為一理想狀態，而現實情況的系統

是存在各種缺陷，便會使得我們模擬所得機械性質會比起實驗所得來的更高，因此

兩系統在交聯密度 12.5%時所得楊氏模量與實驗值最接近，但是在此交聯密度下其

他研究團隊所得蒲菘比皆出現不合理的數值，儘管我們在此交聯密度下仍得到合

理的蒲菘比，由於產生此問題的原因還尚不明確，為了防止研究中出現問題，我們

將不選擇此交聯密度用以進行後續探討。兩系統在交聯密度 25%時儘管楊氏模量

比起交聯密度 12.5%高了一些，但在此交聯密度下所得體積模量與剪切模量更加接

近實驗值，且在其他研究團隊模擬當中也未出現任何問題，由此可見此交聯密度是

很好的選擇，最後在更高的交聯密度下所得機械性質均遠高於實驗所得機械性質。

綜上所述，我們將選擇交聯密度 25%用以後續研究當中。 

眾所皆知，環氧樹脂系統所表現性質與固化劑息息相關，因此了解固化劑上的

分子結構如何影響環氧樹脂系統所表現性質對開發新型固化劑是極其重要的，上

述我們已計算芳香胺類固化劑 DETDA 及脂肪胺類固化劑 TETA 各交聯密度下所

表現出的機械性質，接著為了更進一步瞭解兩者固化劑在與環氧單體固化後的不

同之處，我們計算了不同交聯密度下 DGEBA/DETDA 系統與 DGEBA/TETA 系統

的徑向分佈函數。 

圖 3-3 顯示 DGEBA/DETDA 系統 C-N 分子內的徑向分佈函數與分子形貌圖，

此徑向分佈函數圖具有五個主要峰值，第一個峰值位於 1.45Å 處，此峰值為碳與氮
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直接連結所形成的共價鍵，值得注意的是隨系統交聯密度的上升其峰值逐漸轉移

至 1.47Å，其原因在於 DETDA 上的苯環在固化劑與環氧單體交聯的過程產生空間

阻礙的效應使交聯不易進行，為了更加容易進行交聯固化劑上碳氮單鍵便隨之伸

長至 1.47Å，此峰值同時也隨著交聯密度上升而增強，證明了交聯反應後固化劑的

氮與環氧單體的環氧基團所形成的共價鍵。第二個峰值位於約 2.55Å，來自相鄰的

兩個共價鍵的碳與氮，此峰值隨著交聯密度上升而微幅增強。第三、第四與第五個

峰值屬於固化劑上氮與苯環上碳原子所形成的原子對，分別為鄰位、間位與對位，

峰值強度比例關係為 2:2:1，由於未牽涉到環氧單體，因此這三個峰值不隨交聯密

度上升而增強。 

圖 3-4 顯示 DGEBA/TETA 系統 C-N 分子內的徑向分佈函數與分子形貌圖，此

徑向分佈函數圖具有兩個主要峰值，第一個峰值位於 1.45Å 處，此峰值為碳與氮直

接連結所形成的共價鍵，值得注意的是此峰值不會如同 DGEBA/DETDA 系統隨交

聯密度上升而有峰值改變的情況發生，其原因在於 TETA 為脂肪胺類固化劑，分

子結構為直鏈型且皆為單鍵，因此在固化反應發生時 TETA 可自由轉變至環氧單

體容易建立共價鍵的構型，因此不會有如同 DETDA 碳氮單鍵伸長的現象發生，此

峰值也隨著交聯密度上升而隨之增強。第二個峰值位於約 2.55Å，此峰值與 DETDA

第二個峰值相同，皆來自相鄰兩個共價鍵的碳與氮。綜上所述我們可以看見苯環的

存在會造成空間阻礙的效應，而此空間阻礙的產生對機械性質的影響我們還不得

而知，因此我們後續探討將以芳香胺類固化劑為主軸，期望得知空間阻礙對機械性

質的影響並找出具有優良機械性質的重要關鍵因素。 

3.2    探討影響單一芳香環固化劑機械性質之因素 

探討芳香環種類對機械性質之影響 

    承如 3.1 節所述，我們已經得知了芳香環在環氧樹脂系統會產生空間阻礙的效

應，接著為了瞭解空間阻礙對機械性質造成的影響，我們選擇了數種不同種類芳香

環對現有工業級固化劑 m-PDA 進行改質，選擇此工業級固化劑的原因為其分子結

構上除了用以交聯的胺基與芳香環主體外無任何額外的官能基，因此無任何可能

對機械性質造成影響的額外因素存在，同時我們也能藉由 m-PDA 與 DETDA 進行
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比較，從而得知固化劑中側鏈的存在對機械性質的影響，因此我們選擇此固化劑作

為我們改質的主體。 

    圖 3-5(a)(b)(c)為改質後固化劑所組成環氧樹脂系統與 DETDA 和 m-PDA 各機

械性質比較圖，(a)為固化劑分子結構(b)機械性質為楊氏模量、剪切模量及體積模

量(c)為系統密度及蒲菘比。圖 3-5(b)顯示將苯環置換成雙環芳香環時楊氏模量及剪

切模量皆有所提升，其中雙環芳香環中萘環所表現各項機械性質最為突出，機械性

質提升的原因在於雙環芳香環共軛系統及剛性皆較苯環來的更大，更大的共軛系

統與剛性的提升分別導致系統穩定性的提升與固化劑在環氧樹脂系統更加不易移

動，因而使機械性質表現有所提升，除此之外我們也可以看見當替換成芳香雜環時

體積模量則不會有明顯的提升，猜測其原因為雜原子的出現導致晶胞內不對稱性

的增加，造成晶胞內自由體積分率的上升，使得體積模量反而有所下降，值得注意

的是若置換的芳香環種類環的數量繼續增加時，所表現機械性質反而會下降。最後

圖 3-5(b)也顯示 m-PDA 系統在各機械性質表現均優於 DETDA，這意味著固化劑

中的側鏈會對機械性質造成負面影響。圖 3-5(c)顯示改質後環氧樹脂系統其蒲菘比

皆位於 0.3-0.35，與現實存在其他環氧樹脂系統所擁有蒲菘比相近，而系統密度經

改質後沒有明顯提升或下降，整體系統密度皆落在相近的值。 

    接著為了瞭解芳香環中環的數量如何對機械性質造成影響，我們對改質後固

化劑所組成的環氧樹脂系統進行分子形貌圖的分析，圖 3-6 (a)(b)(c)為改質後固化

劑經動力學平衡前後分子形貌圖，(a)為含萘改質後固化劑(b)為含蒽改質後固化劑

(c)為含駢四苯改質後固化劑，為了去除固化劑因交聯環氧單體數目不同所造成的

影響，因此我們以上所探討的固化劑皆為每一胺基皆與一個環氧單體進行交聯，圖

3-6 顯示當所使用芳香環種類當中環的數目愈多時，經交聯後固化劑長度變化愈大，

並且固化劑中各苯環之間二面角角度的變化也愈大，芳香環所擁有共平面性破壞

的愈加嚴重，意味著固化劑的剛性下降，共平面性的破壞也意味著共軛系統所帶來

的穩定性也隨之下降，同時系統中的自由體積分率也隨著環的數目上升而隨之上

升，這意味著系統中空隙來的更大，除此之外我們也發現經由含蒽及駢四苯的改質

固化劑在與環氧單體交聯後其分子結構的末端距(End to end distance)比起含萘的改

質固化劑明顯較低，這同時也意味著固化劑在與環氧單體進行交聯後蜷曲嚴重，以

上這些因素進而使改質後所表現機械性質反而有所下降。  
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    綜上所述我們可以得知芳香環中環的數目增加所帶來的穩定性及剛性可對機

械性質帶來提升，但是芳香環結構中環的數目並不是越多越好，當環數目為兩個以

上時其楊氏模量與剪切模量反而會下降，而芳香雜環雖然可帶來楊氏模量與剪切

模量的提升，但是體積模量並不會顯著提升，反而有可能下降，因此當改質芳香環

種類為萘時，其各項機械性質表現皆最優異。 

探討胺基數目對機械性質之影響 

    眾所皆知，環氧樹脂系統固化機制為固化劑上的胺基與環氧單體上的環氧基

團進行開環反應並建立共價鍵完成交聯，因此固化劑上的胺基數目對系統最終所

表現出的機械性質影響重大。儘管目前文獻中已有其他研究團隊[92]進行了脂肪胺

類固化劑不同胺基數目對機械性質影響的探討，但是我們仍未發現有關芳香胺類

固化劑胺基數目的探討，為了瞭解胺基數目對芳香胺類固化劑的影響，我們選擇以

萘進行改質的 m-PDA 固化劑為主體，在經改質後固化劑上繼續添加胺基，接著測

量其機械性質，選擇以萘為主體的改質固化劑原因在於所擁有各機械性質比起其

他芳香環種類來的更高。圖 3-7 為不同胺基數目改質後固化劑環氧樹脂系統各機械

性質比較圖，(a)為固化劑分子結構(b)機械性質為楊氏模量、剪切模量及體積模量

(c)為系統密度及蒲菘比。圖 3-7 顯示當胺基數目從兩個提升至三個時，楊氏模量及

剪切模量皆有所上升，而當胺基數目再度上升至四個時所擁有楊氏模量及剪切模

量反而有所下降，為了瞭解造成下降的原因，我們對胺基數目為四個的改質固化劑

進行分子形貌圖的分析。圖 3-8 為胺基數目為三個與四個的含萘改質固化劑經動力

學平衡前後分子形貌圖，從圖中我們可見固化劑中位於間位的兩胺基在未經交聯

前便與芳香環無共平面性，其原因在於兩胺基距離過近彼此產生了空間阻礙，導致

兩胺基分別往相反方向進行偏離而失去共平面性，兩胺基的二面角從 15.7o變大為

16.7o，同時也能發現在經交聯後固化劑長度蜷曲現象比起兩胺基時更加嚴重，除此

之外我們也能發現胺基數目為四個的改質固化劑在與環氧單體交聯後其末端距

(End to end distance)比起胺基數目為三個的改質固化劑明顯較低，意味著此固化劑

與環氧單體交聯後產生嚴重蜷曲，因而使得所表現出的楊氏模量及剪切模量改質

後反而降低，同時也由於較低的自由體積分率使得體積模量反而有所上升。 

    綜上所述，我們可以得到以下結論，芳香胺類固化劑上的胺基數目並不是越多

所表現出機械性質便愈高，而是必須考慮固化劑上胺基彼此距離是否過近，彼此距
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離過近便會產生空間阻礙的效應，反而會使所表現出的機械性質有所下降，若是所

增加的胺基皆不會因距離過近而產生空間阻礙的效應，所表現出的機械性質便會

有所提升。 

3.3    探討影響多芳香環固化劑機械性質之因素 

    在前兩節中我們看見了幾個對機械性質具有重大影響的重要關鍵因素，分別

為空間阻礙、芳香環種類與固化劑上的胺基數目，但是以上討論皆建立在固化劑僅

有一個芳香環可供我們進行改質，從 3.2 節中我們已經看到其他種類芳香環在機械

性質的提升上有著巨大的潛力，我們便開始思考若置換的芳香環數量更多時，是否

能進而得到更優秀的機械性質，為了測試改質多個芳香環對機械性質之影響，我們

分別選用擁有兩個芳香環的 DDS 固化劑與擁有三個芳香環的 BABB 進行改質並

進行後續探討。 

探討分子排列對機械性質之影響-工業級固化劑 DDS 改質 

    圖 3-9 為 DDS 的改質策略圖，首先由於 DDS 具有兩個芳香環可供置換，

因此我們改質策略先分為兩大方向，第一個方向為將兩個芳香環置換成相同種類

芳香環，第二個方向為置換成不同種類芳香環，並且此方向我們將再細分為三個小

方向探討，分別為固定一邊改質為萘環另一邊則更改為其他種類芳香環、僅改質一

邊芳香環與兩邊改質為相似芳香環進行探討，從中改質的芳香環種類為異吲哚 

(isoindole)、異苯並噻吩(Benzo[c]thiophene)、萘(Naphthalene)及蒽(Anthracene)，不

探討上述討論過的吡啶(Pyridine)與駢四苯(Tetracene)的原因分別為以下原因，首先

吡啶與苯環具有相似結構並且經吡啶改質後所表現機械性質與原先苯環結構相似，

接著在 3.2 節的討論中我們發現具有兩環以上的芳香環種類其機械性質會有所下

降，因此駢四苯與蒽皆擁有超過兩環，在單一芳香環系統的改質下所表現出的機械

性質也相似，綜合以上兩點原因在多芳香環固化劑的改質中我們不進行吡啶與駢

四苯的改質探討。 

    表 3-2 列出了以 DDS 為主體改質後固化劑所組成環氧樹脂系統所擁有機械性

質，首先我們開始探討使用相同種類芳香環進行改質後固化劑所擁有機械性質，從

表 3-2 中我們能看見含萘的改質固化劑在各項機械性質皆擁有最好的表現，接著依

序為含有異吲哚、異苯並噻吩、苯最後為蒽，值得注意的是在雙芳香環的改質下，
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芳香環種類的影響程度與單一芳香環影響程度相同，除此之外我們也能從表 3-2 中

見含異吲哚的改質固化劑所擁有體積模量仍然明顯高於含異苯並噻吩的改質固化

劑，再度印證在 3.2 節推測含硫原子會造成體積模量的降低，也可見含蒽的改質固

化劑比起改質前有所下降，此結果也再度驗證了改質所用芳香環種類並不是越大

越好，最後也能從表 3-2 中看見雙芳香環的改質比起單一芳香環機械性質的提升來

的更大，且經改質後機械性質的上限也來的更高。 

    接著我們開始探討不同種類芳香環進行改質後固化劑所擁有機械性質，首先

為將 DDS 固化劑兩個苯環分別置換成萘與不同於萘的芳香環，將其與置換成相同

種類芳香環改質固化劑進行比較，固定改質萘的原因在於萘對機械性質的提升是

最大的，我們希望能藉由此實驗設計探討若萘與其他種類芳香環組合是否能得到

更優秀的機械性質。從表 3-2 中我們能看見透過萘與其他種類芳香環所改質的固化

劑並沒有得到更好的機械性質，透過此方法改質後固化劑所擁有機械性質介於兩

相同種類改質固化劑之間。接著我們將探討僅改質固化劑 DDS 其中一個苯環，將

其與兩邊皆改質成相同種類芳香環的改質固化劑進行比較，我們可從表 3-2 中看到

僅改質一個芳香環的改質固化劑所提升的機械性質不如兩邊皆改質的固化劑，因

此可以發現改質芳香環數量變多對機械性質提升是有所幫助的。最後我們將探討

兩邊改質為相似種類芳香環，將其與兩邊相同種類芳香環改質固化劑與之比對性

質差異，表 3-2 編號 13 為由一個異吲哚及一個異苯並噻吩所組成的改質固化劑，

其所表現的機械性質介於兩邊皆為異吲哚(編號 3)與兩邊皆為異苯並噻吩(編號 4)

之間，由此可得出固化劑結構不對稱性對機械性質影響不大。 

    綜上所述我們可以得知以下三點:第一點，在雙芳香環的改質下，芳香環種類

影響程度與單一芳香環的影響程度相同，並且雙芳香環的改質比起單一芳香環的

改質機械性質的提昇較大且機械性質上限也較高。第二點，在雙芳香環的改質下須

考慮固化劑經改質後的長度，若改質後固化劑過長會造成交聯後嚴重蜷曲反而導

致機械性質有所下降。第三點，從雙芳香環的改質結果可看出比起改質固化劑結構

的對稱性，改質所用芳香環的種類影響較大，因此若要使得改質後的固化劑擁有最

佳的機械性質，使用不同種類的芳香環種類用以改質幫助不大。 
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探討分子排列對機械性質之影響-非工業級固化劑 BABB 改質 

    圖 3-10 為 BABB 的改質策略圖，BABB 具有三個芳香環可供置換，因此我們

改質策略同樣先分為兩大方向，第一個方向為將三個芳香環置換成相同種類芳香

環，第二方向為置換成不同種類芳香環。表 3-3 為列出了以 BABB 為主體改質後

固化劑所組成環氧樹脂系統所擁有機械性質，首先我們開始探討使用相同種類芳

香環進行改質後固化劑所擁有機械性質，從表 3-3 我們可以看見經由異吲哚改質後

的固化劑擁有最優秀的機械性質，值得注意的是三個苯環皆替換成萘後機械性質

反而較未改質前有所下降，驗證了上述所提及固化劑長度過長反而會導致機械性

質有所下降，除此之外我們也發現在三芳香環的改質下機械性質的提升比起雙芳

香環的改質並無明顯的提升，因此改質芳香環數目愈多不一定可以得到更好的機

械性質。 

    接著我們開始探討使用不同種類芳香環進行改質後固化劑所擁有機械性質，

從以上論述我們已發現了 BABB 經由三個萘環改質後所擁有機械性質反而因固化

劑過長而有所下降，我們便開始好奇若改質數目下降使固化劑避免嚴重蜷曲的發

生是否能進而提升機械性質，從表 3-3 中我們可以看到萘環改質數目從三個下降後

改質固化劑所擁有機械性質皆有所提升，其中萘環改質數目為兩個較改質數目為

一個時機械性質提升更大，異吲哚及異苯並噻吩的改質固化劑則隨改質數目愈多

機械性質提升愈顯著，而由蒽改質後的固化劑若改質數目大於一個時機械性質皆

發生下降的情況。由於改質所用固化劑 BABB 擁有三個可供改質芳香環的位置，

因此同樣的改質數量也會因排列方式不同而設計出不同改質固化劑，排列方式分

別為 ABA 及 AAB，因此我們也同時從以上改質固化劑中看出排列方式的不同對

機械性質的影響，我們發現當改質固化劑所擁有芳香環種類及數目相同時，若位於

中間的芳香環為剛性較大的結構，則固化劑所表現的機械性質便愈高。最後我們也

嘗試透過混合不同種類芳香環試圖使固化劑獲得更好的機械性質，我們選用了萘

及異吲哚用以進行改質，原因為這兩種芳香環在本研究對機械性質提升最為明顯，

從表 3-3 中可以看到不論是何種排列方式及芳香環數量比例皆無獲得更好的機械

性質。 

    綜上所述我們可以得知以下四點:第一點，三芳香環的改質比起雙芳香環改質

下機械性質無明顯的提升，因此改質所用固化劑並不是愈長便愈好；第二點，改質
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芳香環數目並不是愈多愈好，若改質後固化劑長度過長導致嚴重蜷曲機械性質反

而會有所下降；第三點，改質固化劑中心位置的結構若為剛性較大的芳香環則機械

性質便會有所提升；第四點，無法透過混合不同種類的芳香環進而得到更加優秀的

機械性質，因此若要使固化劑擁有最佳的機械性質，應使用同一種類的芳香環進行

改質設計。 

設計具有優秀機械性質新型固化劑 

    承上所述，我們已經掌握了影響環氧樹脂系統中的固化劑如何影響機械性質

的重大關鍵因素，分別為以下幾點：第一點，固化劑中分子結構若存在烷基側鏈會

對機械性質造成負面影響；第二點，改質所用芳香環種類對機械性質造成的影響，

其中萘環對機械性質提升最為顯著；第三點，固化劑上的胺基數目並不是愈多愈好，

胺基數目為三個時所表現機械性質最為優異；第四點，改質芳香環數目過多會導致

機械性質下降，結合以上我們所掌握的重大關鍵因素，我們設計出具有芳香環且分

子構型為接枝的固化劑，選擇接枝的原因在於避免固化劑過長而導致蜷曲造成機

械性質下降，此接枝固化劑並無任何烷基側鏈並將胺基數目設定為機械性質最優

異的三個，同時為了兼顧實驗合成可行性我們將其固化劑中心固定為苯環，整體為

一個對稱性的化學結構。表 3-4 為芳香接枝改質固化劑所組成環氧樹脂系統所擁有

機械性質，從表 3-4 中我們可以看見芳香接枝固化劑比起雙芳香環及三芳香環改質

固化劑機械性質提升更大及擁有更高的機械性質，其中含萘環的改質固化劑相較

於常見的工業級固化劑 DDS 楊氏模量、剪切模量與體積模量分別提升了 34 %、

31%與 53%，值得注意的是從表 3-4 中我們可以看見經由異吲哚及異苯並噻吩的改

質後體積模量比起未改質反而有所下降，而經由蒽改質後雖然楊氏模量有所下降，

但是體積模量反而有所上升，為了瞭解此現象發生的原因，我們對異吲哚及蒽的改

質固化劑進行分子形貌圖的分析。圖 3-11 為含異吲哚及蒽的芳香接枝改質固化劑

分子形貌圖，從圖中我們可以發現由異吲哚改質而成的固化劑在與環氧單體進行

交聯後其分子結構轉變成線型，固化劑上兩胺基的距離大幅縮短成 4.535 埃，而由

蒽改質而成的固化劑在於環氧單體進行交聯後其分子結構的構型維持為接枝型，

分子結構的形狀在與環氧單體進行交聯後並沒有大幅的改變，除此之外我們也進

行自由體積分率及系統總能量的分析，我們可以從表 3-4 中看見含蒽的改質固化劑

的自由體積分率比起含異吲哚的改質固化劑分別來的更低，因此由於分子構型呈
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現接枝狀及更低的自由體積分率導致含蒽的改質固化劑體積模量大於含異吲哚的

改質固化劑。 

總結來說我們可以從表 3-4中看見芳香接枝改質固化劑擁有優秀的機械性質，

雖然經由芳香雜環的改質後所表現出的體積模量會有所下降，但是所表現出的楊

氏模量及剪切模量表現仍相當優異，而含萘的改質固化劑各項機械性質均有相當

顯著的提升，由此可見此種分子構型的固化劑未來的發展潛力及應用性，以上所提

及重要關鍵因素也可供後續學者發展新型固化劑參考及使用，推動環氧樹脂的蓬

勃發展。 
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圖 3-1、DGEBA/DETDA 環氧樹脂系統在不同交聯密度下所預測機械性質，(a)機

械性質為楊氏模量、剪切模量及體積模量(b)為系統密度及蒲菘比。 

 

(a) 

(b) 
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圖 3-2、DGEBA/TETA 環氧樹脂系統在不同交聯密度下所預測機械性質，(a)機械

性質為楊氏模量、剪切模量及體積模量(b)為系統密度及蒲菘比。 

(b) 

(a) 
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表 3-1、DGEBA/DETDA 與 DGEBA/TETA 環氧樹脂系統實驗所得機械性質。 

Epoxy system 
Density

(g/cm3) 

Young’s 

modulus 

(GPa) 

Shear 

modulus 

(GPa) 

Bulk 

modulus 

(GPa) 

Poisson's 

ratio 

DBEBA/DETDA 1.16[1] 

2.71[93] 

2.60-2.82[94] 

2.30-3.40[95] 

2.19-2.33[96] 

1.50-3.20[93] 3.5-7.0[93]  

DGEBA/TETA 1.12[5] 

2.27-2.57[92] 

0.95-1.14[97] 

1.30-1.70[98] 

2.32-2.44[99] 
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圖 3-3、DGEBA/DETDA 環氧樹脂不同交聯密度 C-N 分子內徑向分布函數與分子

形貌圖。 
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圖 3-4、DGEBA/TETA 環氧樹脂不同交聯密度 C-N 分子內徑向分布函數與分子形

貌圖。 
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圖 3-5、改質後固化劑所組成環氧樹脂系統與 DETDA 和 m-PDA 各機械性質比較

圖，(a)為固化劑分子結構(b)機械性質為楊氏模量、剪切模量及體積模量(c)為系統

密度及蒲菘比。 

(a) 

(b) 

(c) 

(b) 

(c) 
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圖 3-6、改質後固化劑經動力學平衡前後分子形貌圖，(a)為含萘改質後固化劑(b)為

含蒽改質後固化劑(c)為含駢四苯改質後固化劑。 

 

(a) (b) (c) 
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圖 3-7、不同胺基數目改質固化劑環氧樹脂系統各機械性質比較圖，(a)為固化劑分

子結構(b)機械性質為楊氏模量、剪切模量及體積模量(c)為系統密度及蒲菘比。 

(a) 

(b) 

(c) 
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圖 3-8、胺基數目為三個與四個含萘改質固化劑經動力學平衡前後分子形貌圖。 
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圖 3-9、工業級固化劑 DDS 改質策略圖。 
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表 3-2、DDS 為主體改質後固化劑所組成環氧樹脂系統機械性質 

Num

ber 
Structure 

Density 

(g/cm3) 

Young’s 

modulus 

(GPa) 

Shear 

modulus 

(GPa) 

Bulk 

modulus 

(GPa) 

Poisson's 

ratio 
FFV(%) 

1 
 

1.166±0.004 3.32±0.14 1.27±0.07 3.10±0.21 0.32±0.02 14.5±0.2 

2 
 

1.201±0.009 4.17±0.24 1.53±0.09 5.45±0.49 0.37±0.01 12.9±0.7 

3 
 

1.193±0.004 3.75±0.28 1.43±0.11 3.43±0.31 0.31±0.02 13.9±0.3 

4 
 

1.217±0.007 3.65±0.08 1.41±0.04 2.95±0.11 0.29±0.01 13.7±0.6 

5 
 

1.185±0.010 3.22±0.08 1.20±0.03 3.62±0.39 0.34±0.02 14.4±1.0 

6 
 

1.182±0.004 3.68±0.18 1.39±0.09 3.78±0.29 0.33±0.02 12.9±0.2 

7 
 

1.208±0.012 4.01±0.18 1.50±0.06 4.48±0.65 0.34±0.02 12.6±0.9 

8 
 

1.218±0.009 3.81±0.25 1.42±0.10 4.28±0.36 0.35±0.02 12.5±0.6 

9 
 

1.190±0.006 3.38±0.12 1.26±0.05 3.53±0.21 0.34±0.01 13.4±0.6 

10 
 

1.191±0.003 3.66±0.22 1.36±0.09 3.98±0.10 0.35±0.01 13.3±0.2 

11 
 

1.200±0.007 3.63±0.03 1.41±0.03 2.98±0.26 0.29±0.02 14.0±0.5 

12 
 

1.177±0.006 3.53±0.13 1.33±0.05 3.63±0.48 0.33±0.02 14.2±0.4 

13 
 

1.210±0.006 3.67±0.24 1.40±0.10 3.41±0.20 0.32±0.02 13.4±0.3 

14 
 

1.197±0.005 3.52±0.23 1.33±0.10 3.57±0.37 0.33±0.02 13.2±0.4 

15 
 

1.213±0.006 3.50±0.18 1.29±0.07 4.31±0.48 0.36±0.02 13.0±0.4 
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圖 3-10、非工業級固化劑 BABB 改質策略圖。 
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表 3-3、BABB 為主體改質後固化劑所組成環氧樹脂系統機械性質 

Num

ber 
Structure 

Density 

(g/cm3) 

Young’s 

modulus 

(GPa) 

Shear 

modulus 

(GPa) 

Bulk 

modulus 

(GPa) 

Poisson's 

ratio 
FFV(%) 

1 
 

1.176±0.004 3.68±0.14 1.37±0.06 4.13±0.41 0.34±0.02 12.1±0.5 

2 
 

1.193±0.004 3.64±0.16 1.33±0.07 4.70±0.28 0.37±0.01 11.9±0.5 

3 
 

1.204±0.006 4.16±0.21 1.57±0.09 4.10±0.31 0.33±0.01 12.1±0.4 

4 
 

1.240±0.011 3.82±0.26 1.41±0.09 4.65±0.88 0.35±0.01 12.3±0.7 

5 
 

1.171±0.005 3.22±0.35 1.18±0.14 3.93±0.18 0.36±0.01 14.2±0.2 

6  
1.183±0.004 4.15±0.11 1.56±0.05 4.27±0.28 0.33±0.01 12.3±0.3 

7 
 

1.162±0.006 3.83±0.20 1.44±0.09 4.00±0.36 0.34±0.02 13.7±0.7 

8 
 

1.190±0.002 4.14±0.30 1.56±0.12 4.14±0.31 0.33±0.01 12.9±0.2 

9 
 

1.166±0.006 3.21±0.19 1.21±0.06 3.06±0.34 0.32±0.02 13.3±0.6 

10 
 

1.209±0.006 3.71±0.23 1.39±0.10 3.94±0.38 0.34±0.02 12.9±0.6 

11 
 

1.175±0.008 3.09±0.11 1.14±0.04 3.62±0.29 0.35±0.01 13.3±0.8 

12 
 

1.179±0.008 3.31±0.27 1.24±0.11 4.13±0.59 0.35±0.04 13.8±0.7 

13  1.169±0.006 3.74±0.26 1.41±0.10 3.65±0.30 0.33±0.01 13.7±0.7 

14  1.185±0.007 3.70±0.14 1.39±0.05 3.86±0.53 0.33±0.02 12.7±0.6 
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15 
 

1.208±0.008 3.91±0.14 1.43±0.05 5.17±0.30 0.37±0.01 12.0±0.5 

16  1.175±0.010 3.43±0.20 1.27±0.09 4.24±0.45 0.36±0.02 12.9±0.6 

17 
 

1.176±0.004 3.90±0.15 1.44±0.06 4.59±0.29 0.36±0.01 13.1±0.5 

18 

 

1.184±0.003 3.85±0.16 1.43±0.06 4.12±0.32 0.34±0.01 13.4±0.3 

19 

 

1.193±0.005 3.80±0.15 1.39±0.06 4.91±0.33 0.37±0.01 11.6±0.2 

20 

 

1.212±0.007 3.59±0.21 1.33±0.08 4.07±0.37 0.35±0.01 13.0±0.6 

21 

 

1.193±0.003 3.67±0.25 1.37±0.10 3.81±0.37 0.34±0.01 12.8±0.2 

22 
 

1.180±0.003 3.30±0.17 1.21±0.07 4.10±0.28 0.36±0.01 13.0±0.3 

23 
 

1.174±0.007 3.57±0.13 1.34±0.06 3.74±0.26 0.34±0.01 12.8±0.9 

24 

 

1.198±0.005 3.87±0.04 1.41±0.02 5.09±0.40 0.37±0.01 12.1±0.2 

25  
1.197±0.006 3.68±0.05 1.35±0.03 4.37±0.30 0.36±0.01 12.7±0.6 

 

 

 

 

 

 

 



doi:10.6342/NTU20230265242 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖 3-11、含異吲哚及蒽的芳香接枝改質固化劑與 DGEBA 組成的環氧樹脂系統分

子形貌圖。 
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表 3-4、芳香接枝改質固化劑所組成環氧樹脂系統機械性質 

Num

ber 
Structure 

Density 

(g/cm3) 

Young’s 

modulus 

(GPa) 

Shear 

modulus 

(GPa) 

Bulk 

modulus 

(GPa) 

Poisson's 

ratio 
FFV(%) 

1 

 

1.218±0.004 4.07±0.04 1.53±0.02 4.07±0.25 0.33±0.01 13.2±0.3 

2 

 

1.247±0.007 4.45±0.18 1.66±0.07 4.74±0.28 0.34±0.01 11.9±0.5 

3 

 

1.236±0.002 4.23±0.09 1.61±0.04 3.79±0.34 0.31±0.01 13.8±0.3 

4 

 

1.258±0.006 4.20±0.09 1.60±0.02 3.79±0.34 0.31±0.01 13.7±0.3 

5 

 

1.227±0.007 3.86±0.09 1.44±0.05 4.31±0.42 0.34±0.02 13.6±0.4 
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第四章     結論 

    我們運用全原子模型的分子動力學電腦模擬，優化了分子動力學模擬機械性

質的流程以及探討了固化劑分子結構不同對機械性質的影響，本論文透過計算不

同非定型晶胞並對其結果取平均的方式，從而模擬現實存在的環氧樹脂系統，從研

究結果可以發現，經由此優化後的模擬流程，很好的解決了其他研究團隊使用小晶

胞進行分子動力學預測機械性質出現的問題，舉例來說：其他研究團隊在高交聯密

度時體積模量出現不合理的波動及低交聯時蒲菘比出現不合理的數值，在我們的

模擬結果都並沒有出現，除此之外，我們的所模擬環氧樹脂系統在各交聯密度下楊

氏模量及剪切模量最大誤差僅約 7%，並且我們所預測 DGEBA/DETDA 系統機械

性質大於 DGEBA/TETA 系統，與實驗所得結果相同，從而驗證經由優化後的模擬

方法是具有更快速、精確性、再現性及合理性的。另外我們也對這兩組系統進行了

徑向分佈函數與分子形貌圖的分析，發現由於 DETDA 分子結構中含有苯環在經

由與環氧單體交聯並經動力學平衡後，固化劑上碳氮單鍵會伸長，而 TETA 則由

於直鏈形的分子結構不會出現此現象，從而發現含有芳香環的固化劑在與環氧單

體進行交聯的過程中會產生空間阻礙的效應。 

    接著，我們使用優化後的分子動力學模擬方法探討芳香環種類與固化劑胺基

數目對機械性質的關聯性，研究結果發現，當苯環替環成雙環芳香環時楊氏模量及

剪切模量皆有所提升，其中萘環對於機械性質的提升最為顯著，若環的數目繼續增

加時，所表現機械性質反而會有所下降，從而得知改質所用芳香環種類並不是擁有

愈多環便愈好，此外我們也發現了若改質所用芳香環種類擁有碳氫以外的雜原子，

會導致系統所表現體積模量有所下降以及固化劑上烷基側鏈會對機械性質造成負

面影響；在胺基數目的探討中，可以從結果中看見固化劑上的胺基數目並不是愈多

機械性質表現便愈好，當改質固化劑上胺基的數目從兩個上升至三個時，楊氏模量

及剪切模量皆就有顯著上升，分別提升了 5%及 8%，而胺基數目再度上升至四個

時楊氏模量及剪切模量反而有所下降，原因為胺基數目上升至四個時胺基彼此距

離過於擁擠，因而產生空間阻礙破壞了固化劑的共平面性，因而造成機械性質的下

降，從而得知固化劑上胺基數目並不是愈多便可以使機械性質有所提升。 

    另外我們也將工業級固化劑 DDS 及非工業級固化劑 BABB 作為參考對象，並

進行一系列的改質設計，探討芳香環改質數目對機械性質的影響，從模擬結果可見
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以 BABB 為參考對象的改質固化劑最高楊氏模量為 4.16GPa，而 DDS 改質固化劑

則為 4.17GPa，由此可見改質芳香環數目並不是愈多愈好，原因為改質芳香環數目

愈多時愈容易造成固化劑經交聯後造成嚴重蜷曲因而導致機械性質有所下降，舉

例來說：經由三個萘所改質的固化劑其機械性質相較未改質有所降低，而由兩個萘

所改質的固化劑反而有所提升。此外我們也發現在 BABB 的改質中若中心結構為

剛性較強的芳香環種類對機械性質將有著正面影響及混合不同種類芳香環無法得

到更好的機械性質。最後結合以上重要關鍵因素，設計出具有優異機械性質的芳香

接枝環氧樹脂固化劑，從表 3-4 中可見此種分子構型固化劑在各芳香環種類改質下

皆擁有優秀的機械性質，其中含萘的改質固化劑楊氏模量更是相較於改質前提升

了 34 %。透過本研究所找出重要關鍵因素，提供後續學者們在開發新材料的明確

方向，期望能加速新材料的研究發展，為人類生活帶來更多的便利及進步。 
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