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Самоорганизация привитых макромолекул на поверхности наночастиц открывает широкие возможности для целенаправленного конструирования функциональных материалов. Морфология привитого слоя определяется архитектурой цепей, плотностью и способом их пришивки, селективностью растворителя, а также формой и размерами наночастицы. Контроль этих параметров позволяет стабилизировать частицы, предотвращать их агрегацию и формировать упорядоченные поверхностные структуры, востребованные в нанокомпозитах и биомедицинских применениях. Среди различных геометрий особое место занимают цилиндрические наночастицы, на поверхности которых формируются спиралевидные паттерны, существенно расширяющие спектр возможных морфологических состояний привитого слоя [1–3].
В данной работе методом молекулярной динамики исследована самоорганизация амфифильных гомополимеров, привитых к поверхности цилиндрической наночастицы. Амфифильные гомополимеры представляют собой макромолекулы, мономерные звенья которых содержат гидрофобные и гидрофильные фрагменты, что обуславливает их склонность к микрофазному разделению в селективных средах. В огрублённой модели каждая цепь описывалась как последовательность мономеров типа A-graft-B, где бусины A формируют основную цепь, а бусины B – боковые подвески. Моделирование проводилось для цилиндрической частицы фиксированного радиуса при варьировании степени полимеризации и числа привитых цепей в условиях различной селективности растворителя для систем с фиксированными и подвижными точками пришивки.
В результате моделирования и последующего анализа данных методами машинного обучения установлены характерные режимы структурирования привитого слоя. Для систем с сольвофобной основной цепью формируются вытянутые агрегаты, которые могут ветвиться и сливаться по мере удаления от поверхности, их размер и степень ветвления возрастают с увеличением длины цепей и числа привитых макромолекул, а подвижность точек пришивки способствует образованию больших агрегатов. В системах с сольвофобными боковыми группами образуются бислойные структуры, располагающиеся вдоль поверхности цилиндра или ориентированные по нормали к ней, при этом определены параметры, обеспечивающие формирование геликоидальных ламелей. Полученные результаты создают основу для направленного управления морфологией привитого слоя на цилиндрических наночастицах.
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