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Мы изучаем конформационные свойства одиночной цепи мультиблоксополимера, состоящего из гибких (F) и полужестких (S) блоков с одинаковым количеством F- и S-единиц, которые имеют разное сродство к растворителю. Мы проводим моделирование методом Монте-Карло с помощью алгоритма стохастического приближения [1, 2], который является одной из реализаций метода плоских гистограмм [3]. Алгоритм стохастического приближения Монте-Карло (СПМК) основан на идее равномерного посещения системой всех энергетических состояний и накоплении функции плотности состояний. Мы используем двумерную функцию плотности состояний, которая зависит от энергии внутрицепной жесткости и от энергии невалентных межмономерных взаимодействий. Целью работы является построение полной диаграммы состояний для исследуемой системы. Мы представляем информацию о различных необычных морфологиях полимерной цепи, включая некоторые структуры с высокой ориентационной упорядоченностью векторов связей. Данные структуры мы получили для исследуемой модели мультиблоксополимера, состоящего из N=64 мономерных звеньев с длиной блока b=16 звеньев, при варьировании параметра жесткости. На основе накопленной функции плотности состояний построены предварительные диаграммы состояний в переменных температура и параметр жесткости для двух случаев, отличающихся разным сродством блоков к селективному растворителю. Полученные результаты мы сравниваем с результатами для одиночной цепи с гибкими и полужесткими блоками в случае неселективного растворителя [4, 5] и обсуждаем наблюдаемые различия.
Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ (проект 13-03-91334-ННИО-a) и DFG (проект PA 473/10-1) с использованием вычислительных ресурсов суперкомпьютерного комплекса МГУ. Авторы благодарны В.А. Иванову и В. Паулю.
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