Агрегация макромолекул амфифильных кольцевых гомополимеров в селективном растворителе: компьютерное моделирование методом диссипативной динамики частиц.
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Амфифильные гомополимеры представляют собой класс гомополимеров, в мономере которых присутствуют как гидрофильные, так и гидрофобные группы. Подобные макромолекулы обладают высокой поверхностной активностью и способны собираться в различные структуры, такие как сферические, цилиндрические, тороидальные агрегаты, везикулы и многие другие структуры [1]. Подобная разнообразность в морфологиях агрегатов макромолекул амфифильных гомополимеров делает последние перспективными молекулами для доставки лекарственных средств, для создания нанореакторов, а также для добычи нефти (как замена низкомолекулярным ПАВ). Эксперименты показывают, что циклическая топология макромолекул амфифильных гомополимеров приводит к уменьшению дисперсии распределения получаемых агрегатов по размеру по сравнению с линейной при одинаковых молекулярных массах. 

В данной работе рассмотрен разбавленный раствор амфифильных циклических гомополимеров, представленных в рамках модели «гастели» для мономерного звена [2], с помощью метода диссипативной динамики частиц [3]. Проведены компьютерные эксперименты для циклических макромолекул с различной жесткостью на изгиб при различной селективности растворителя. На основании результатов моделирования описаны структурные переходы агрегатов данных макромолекул. Получены области существования сферических и цилиндрических агрегатов с плотной гидрофобной оболочкой, перфорированных везикул и везикул со сплошными слоями в координатах параметров взаимодействия частиц мономерных звеньев с растворителем для гибких циклических амфифильных макромолекул. Для жестких макромолекул описан переход от фибриллярных агрегатов к агрегатам с разупорядоченным внутренним расположением макромолекул при изменении качества растворителя. 
Работа выполнена при поддержке гранта РНФ № 19-73-20104.
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