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Органическая электроника – это новый, интенсивно развивающийся раздел науки и техники, ориентированный на поиск эффективных полупроводниковых органических материалов и разработку на их основе комплектующих для пластиковых электронных устройств. Примером таких устройств служат органические фотоэлектрические ячейки, используемые в качестве базы для создания солнечных батарей и светодиодов. Перспективными материалами для производства фотоэлектрических ячеек считаются гибридные материалы на основе органических сопряженных сополимеров и неорганических наночастиц.

Ранее, используя технику мезомасштабного моделирования на основе метода диссипативной динамики частиц (ДДЧ), была рассмотрена возможность управления морфологией фотоактивного слоя с помощью выбора химической структуры блоков сопряженного АВ-сополимера. С использованием сделанных разработок в данном докладе представлена компьютерная модель матрицы сопряженных сополимеров с учетом их кристаллизации. 

В качестве модели цепи была использована линейная, свободно сочленённая СП цепь, состоящая из частиц двух типов, образующих сегменты различной жесткости. Частицы типа А образуют жесткие блоки, В – гибкие. Жесткие и гибкие блоки состоят из ns и nf частиц соответственно. Число гибких и жестких блоков регулировалось параметрами NA и NB. Общая длина цепи была фиксирована N=NA·ns+NB·nf=20. Распределение всех компонентов системы в начальном состоянии генерировалось случайным образом в кубической ячейке с периодическими граничными условиями и длиной ребра 24σ. Моделирование выполнялось в течении 106 ДДЧ шагов, что было достаточно для достижения термодинамического равновесия в системе.
Нам удалось показать, что посредством выбора типа лигандов (покрывающих поверхность квантовых точек) и весовой доли наполнителя можно получить фотоактивный слой, в котором квантовые точки и цепи матрицы формируют биконтинуальную сетчатую структуру, являющейся оптимальной для транспорта носителей зарядов.
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