Могут ли простые крупнозернистые модели использоваться для описания самоорганизации супрамолекулярных структур?
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Мезоскопическое моделирование с использованием крупнозернистых моделей позволяет исследовать системы на достаточно больших пространственных (несколько микрон) и временных (несколько миллисекунд) масштабах. В крупнозернистых моделях отдельные частицы представляют собой не атомы, а целые группы атомов или даже несколько мономерных звеньев полимерной цепи, ее статистический фрагмент. Можно ли уловить важные особенности поведения реальных систем с помощью такого подхода?

 Примером простых систем, способных к самосборке, являются растворы на основе лецитина, относящегося к группе простых липидов и проявляющего свойства поверхностно активного вещества, способного формировать при определенных условиях мицеллы и везикулы [1,3]. Добавление солей желчных кислот индуцирует образование вытянутых структур, имеющих форму эллипсоидов и цилиндрических мицелл [2]. В докладе обсуждаются особенности морфологий надмолекулярных образований в водных и неорганических растворах смеси лецитина и соли желчной кислоты. Моделирования проводилось методом ДДЧ [2]. В работе предложен механизм учета влияния низкомолекулярной соли в неявном виде в крупнозернистой модели. Следует отметить, что такие системы ранее не исследовались методами компьютерного моделирования. Детали химического строения компонентов системы были учтены в схеме разбиения при переходе от атомистической модели к крупнозернистой и в параметрах потенциала взаимодействия. Это позволило качественно воспроизвести характер поведения реальной системы [1,3].
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