Морфологии в расплавах гибко-жесткоцепных сополимеров в тонких пленках: компьютерное моделирование
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В последние десятилетия растет интерес к возобновляемым источникам энергии, как альтернативе ископаемому топливу. Солнечные батареи преобразуют солнечное излучение напрямую в электрический ток. Приборы на основе кремния и галлия имеют относительно высокий КПД (14-19%), но дороги в производстве и являются достаточно громоздкими. Отсюда возникает интерес к органической фотовольтаике, в частности, с использованием полимерных материалов. Максимальный КПД таких устройств на основе высокомолекулярных соединений меньше, чем у их неорганических аналогов, но при этом сырье для производства значительно дешевле. Текущие пути развития органической фотовольтаики - увеличение срока службы и эффективности солнечных батарей на основе полимеров.[1]
Целью работы является изучение морфологий, возникающих в процессе самоорганизации полимеров, в том числе в тонких пленках. В частности, интерес представляет размер и вид кластеров, возникающих в расплаве диблок-сополимеров. Моделирование проводится методом молекулярной динамики с помощью пакета программ GROMACS [2]. Модельная система представляет собой расплав коротких полимеров, состоящих из двух блоков - более гибкого и более жесткого, отражающих существенные для самоорганизации свойства полимеров, используемых в органической фотовольтаике. Исследование проводилось в системах, состоящих из молекул с различной жесткостью, а также с разными параметрами взаимодействия между частицами.
В результате моделирования при разных наборах параметров модели в системах были обнаружены структуры различного типа – изотропные и нематически упорядоченные морфологии, ламеллярные (или микрофазно расслоенные) морфологии, а также структуры с изотропно распределенными по направлениям довольно крупными кластерами из жесткоцепных блоков. Рассмотрено влияние стенок на упорядочение в системах, а также условия возникновения перколяционных кластеров, необходимых для целей органической фотовольтаики. Полученные результаты могут быть полезны при построении фазовых диаграмм расплавов гибко-жесткоцепных сополимеров, а также при направленном поиске новых материалов для органических солнечных батарей.
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