Полые микрогели в двухкомпонентных растворителях: компьютерное моделирование
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Полимерные микрогели представляют собой макромолекулярные сетки размером от десятков нанометров до нескольких микрон. Известно, что в системах несовместимых жидкостей типа вода/масло, где доля одной из компонент, для определенности – масла, мала, микрогели с регулярной архитектурой способны к селективному поглощению масла [1]. При этом основной причиной поглощения является не какое-либо физическое притяжение, а несовместимость между молекулами жидкостей, взаимодействие между которыми при поглощении экранируется сегментами микрогеля. Эта способность микрогелей к селективному поглощению может быть полезна, например, для очищения воды от нефти при нефтеразливах или нефти от воды при добыче нефти. 
Научный интерес заключается в изучении влияния архитектуры микрогелей на их способность к селективному поглощению минорной фазы. В частности, интерес представляют микрогели, имеющие внутри полость, наличие которой может сильно изменить абсорбционное поведение микрогеля. Можно ожидать, что наличие полости повысит объем поглощаемой жидкости, приходящейся на одиночную коллоидную сетку и таким образом повысит эффективность очистки за счет использования меньшего количества вещества. Однако данный вопрос остается малоизученным.
В данной работе с помощью компьютерного моделирования методом диссипативной динамики частиц было изучено набухание полых микрогелей в гетерогенных системах типа вода/масло. Было продемонстрировано, что наличие полости в микрогеле приводит к существованию двух основных режимов поглощения: поглощение оболочкой и полостью. Вероятность реализации того или иного режима напрямую зависит от концентраций жидкостей. Также обнаружено, что емкость полых микрогелей значительно превышает емкость микрогелей с регулярной структурой и обладающих аналогичным размером в хорошем растворителе. Кроме того, исследование влияния жесткости микрогеля на процесс абсорбции показало, что «мягкие» микрогели способны деформироваться в процессе абсорбции, что открывает перспективы для синтеза несферических микрогелей.
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