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В последнее время интерес к сопряжённым полимерам сильно вырос благодаря их уникальным оптическим и электрическим свойствам, именно это делает их перспективными материалами для оптоэлектроники, например полимерных светодиодов и пластиковых проводящих слоёв. Уже на ранней стадии разработки полимерных оптоэлектронных устройств на основе сопряжённых полимеров стало понятно, что их свойства очень сильно зависят от локальной структуры расположения цепей. Выбирая различные условия при изготовлении плёнок, таких как растворитель, температура, способ получения плёнки из раствора, становится возможным получать плёнки с различными морфологиями и контролировать их свойства. 


В работе проведено мультимасштабное компьютерное моделирование двух производных полифиниленвиниленов –DP6-PPV и DP10-PPV --в хлороформе и толуоле. Сначала было выполнено моделирование с помощью атомистической молекулярной динамики. Атомистический потенциал был частично взят из силового поля OPLS, недостающие потенциалы были рассчитаны квантово-химически с помощью пакета GAUSSIAN. Дальнейший расчет был проведён  помощью пакета GROMACS, в результате этого расчета были получены потенциалы для огрублённой модели. Атомистическая модель требует очень много вычислительных ресурсов, эта проблема может быть решена с помощью использования огрублённой модели. В огрублённой модели атомы объединяются в группы и рассчитываются потенциалы для взаимодействия этих групп как материальных точек. Огрубленное моделирование большой системы длинных цепей было также проведено с помощью пакета GROMACS. Получены структурные факторы, установлена частичная корреляция с экспериментом. Получена модель DP10 в хлороформе, хорошо согласующаяся с экспериментом.
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