Компьютерное моделирование жидкокристаллических олигомеров с водородными связями.
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Методом компьютерного моделирования можно точно рассмотреть структуры, образующиеся в разных системах на молекулярном уровне. Особенно интересны системы, обладающие специфическими взаимодействиями и реакциями на внешние воздействия, с их помощью можно создавать сенсорные устройства. Таковой является, например, система димеров, образованных водородными связями. Теоретически была разработана модель, описывающая поведение системы олигомеров, способных к жидкокристаллическому упорядочению и димеризации [1]. Олигомеры – небольшие молекулы, состоящие из 10-100 повторяющихся звеньев. Модель была разработана для расплава молекул, имеющих следующее молекулярное строение:
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В связи с подобным строением, предполагающем образование водородных связей между гидроксильными группами и атомами кислорода, молекулы могут комбинироваться в димеры, как показано на рисунке.
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Согласно теории, включающей множество допущений, в зависимости от доли молекул определенного типа, в системе образуются разные димеры. При изменении температуры и относительной концентрации молекул, происходят различные фазовые переходы первого рода, заключающиеся в рекомбинации димеров (изменении типа димера, преобладающего в расплаве) и переходе между нематической и изотропной фазами.  Экспериментально были зафиксированы фазовые переходы через изменение диэлектрической проницаемости [2]. Её измерение не позволяет, однако, увидеть структуры, которые образуются в расплаве, какие димеры на самом деле в системе преобладают. Для того, чтобы глубже изучить данный вопрос, рассмотреть структуры, образующиеся в системе, проводится компьютерное моделирование методом молекулярной динамики. На данном этапе работы получено нематическое упорядочивание димеров и планируется дальнейшее изучение проблемы.
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