Моделирование жидкокристаллических фаз в расплавах коротких rod-coil диблок-сополимеров
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Жестко-гибкие блок-сополимеры (rod-coil или RC) обладают большим разнообразием фазовых состояний. В них может наблюдаться как микрофазное расслоение, так и жидкокристаллическое (ЖК) упорядочение, которые могут как конкурировать между собой, так и кооперироваться [4].

Один из наиболее интересных классов RC блок-сополимеров – короткие блок-сополимеры. В них ЖК-упорядочение достигается сравнительно легко из-за высокой подвижности молекул. Примерами таких молекул служат 4-циано-4’-пентилбифенил (5CB) и его гомологи, MHPBC и его гомологи др. [2].

В данной работе проведено моделирование с помощью огрубленного метода DPD [3] (Dissipative particle dynamics) молекул, состоящих из жесткой части фиксированной длины и прикрепленного к ней гибкого хвоста. Жесткая часть состояла из 7 огрубленных звеньев, а длина гибкой части менялась в диапазоне от 0 до 7 звеньев. Результаты моделирования для системы без хвоста были сопоставлены с известными ранее [1].

В результате получена фазовая диаграмма системы в координатах температура – длина хвоста, и дано качественное объяснение ее вида. Наблюдались фазы: изотропная (I), нематическая (N), смектическая (SM) и кристаллическая (CR).
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