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В настоящее время компьютерное моделирование находит широкое применение для исследования структуры и свойств молекулярных систем, включая полимерные и биополимерные объекты. Разрабатываются новые параллельные алгоритмы для крупномасштабного 3D моделирования взаимодействия в блок-сополимерах с гибкими и жесткими блоками, позволяющие изучать процессы микрофазного расслоения и ориентационной упорядоченности в блок-сополимерах [1]. Блок-сополимеры с жесткими блоками менее изучены, т.к. данное взаимодействие приводит к появлению новых самоорганизующихся структур, таких как зигзагообразная, биконтинуальная и смешанная фазы, перекрученные цилиндры на гексагональной решетке, усеченные многогранники в объемоцентрированной решетке, цилиндры с почти прямоугольным сечением на квадратной решетке и др. Так, в работе [2] с помощью компьютерного моделирования методом самосогласованного среднего поля была обнаружена морфология гексагонально расположенных хиральных цилиндров.

Наличие хиральности обусловлено присутствием в системе ориентационного взаимодействия и наличием блоков, включающих в себя жесткие цепи. Блок-сополимеры с гибкими и жесткими блоками сильнее сегрегируют, чем гибкоцепные блок-сополимеры при равных условиях. Наличие данных факторов приводит к образованию винтовой закрутки в цилиндрах. Добиться такой структуры можно с помощью понижения температуры (увеличения значений параметров χN и µN), причем первоначально происходит микрофазное разделение, а затем образование спиральной структуры, состоящей из цилиндрических доменов.
Мы применили иной метод моделирования, основанный на взаимодействиях "частица-частица" – метод диссипативной динамики частиц. Данным методом мы провели моделирование фазового поведения расплавов диблок-сополимеров с блоками разной жесткости. В ходе расчетов определили минимальные значения параметров несовместимости, позволяющие наблюдать образование гексагональной фазы. Образующаяся морфология, построенная из жестких блоков, имеет нематический тип упорядочения. Образование жидкокристаллических агрегатов из жестких блоков встречается довольно часто, но в ряде структур гибкоцепные блоки также образуют упорядоченные области. Расчет параметра порядка (по Френкелю) для всей ячейки оказался неэффективным, т.к. образуются домены, имеющие различную ориентацию. Поэтому расчет параметра порядка был проведен для отдельных доменов. Компьютерное моделирование показало, что, образующаяся в цилиндрических фазах, хиральность незаметна невооруженным взглядом. Также были построены графики парной корреляционной функции и структурного фактора.
Данные исследования необходимы для различия метастабильных и термодинамически стабильных структур в 3D и низкоразмерных 1D и 2D системах, к моделированию которых все чаще проявляют интерес. 
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