Изучение микрогелей цилиндрической формы в растворе методом компьютерного моделирования
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Полимерные микрогели – макромолекулярные объекты, представляющие собой набухшую в растворителе полимерную сетку, полученную соединением линейных цепей поперечными сшивками. Отличительной особенностью микрогелей является их высокая чувствительным к внешним воздействиям, таким как температура и уровень pH, которая проявляется в виде сильного изменения объема (набухания или коллапса). В то время как поведение микрогелей сферической формы хорошо изучено, научный интерес представляют сетки цилиндрической формы, синтез которых стал возможен совсем недавно [1]. Ввиду анизотропии формы, в растворах цилиндрических микрогелей возможно возникновение квазижидкокристаллического упорядочения, параметр порядка которого может изменяться посредством набухания или коллапса частиц. Данная особенность может иметь важное прикладное значение, и таким образом несферические микрогели могут служить основой для создания функциональных систем в медицине и технике, таких как матрицы для направленного роста биологической ткани [2], плёнки с изменяющимся цветом и проницаемостью, и т.д.
В первой части работы были изучены одиночные микрогели цилиндрической формы в растворе методом диссипативной динамики частиц. Исследовалось влияние начальных параметров модели: длины субцепи, соотношения сторон, массы - на коллапс цилиндрического микрогеля в растворе, на его структуру. Было показано, что в растворе в зависимости от параметров может наблюдаться одна из трёх форм цилиндрического микрогеля: цилиндр, капсула, шарообразная. При этом характер коллапса оказался зависимым от всех параметров модели: было установлено, что самоподобный коллапс (сохранение цидиндроподобной формы для любого параметра взаимодействия полимера с растворителем из рассматриваемого диапазона) соответствует модели с наименьшей длиной субцепи, слабовыраженной анизотропией и большей массой. 
Также проведено исследование поведения ансамбля цилиндрических микрогелей при повышении объемной доли полимера в растворе. Найдено предельное значение объемной доли, характеризующее начало жидкокристаллического упорядочения.
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