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Методом молекулярной динамики исследуется агрегация полимерных цепей с полярными группами в растворе при воздействии внешнего электрического поля. Каждая полярная группа представляет собой пару, состоящую из заряженного звена основной цепи и противоположно заряженной боковой группы (Рис.1а). При приложении электрического поля данные системы способны значительно изменять внутреннее строение, и, соответственно, свойства, что может быть перспективно для практического применения. Например, за счёт электроактивности подобные полимеры используются как электромеханические преобразователи в областях автоматизации и робототехники, протезировании и создании искусственных органов [1]. 
В работе было показано, что при приложении внешнего электрического поля в разбавленном растворе гибких полимерных цепей с полярными группами можно вызывать их кластеризацию, приводящую к формированию агрегата, вытянутого вдоль направления вектора напряженности; в случае жёстких полимеров наблюдается образование агрегатов с упорядочением (Рис.1б). Изучена структура агрегатов в зависимости от величины электрического поля, полярности растворителя и жесткости полимера, определены критические значения поля и параметра электростатических взаимодействий, при которых происходит агрегирование. 
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Рис. 1. а) Структура одиночной полимерной цепи с полярными группами, серым показаны боковые группы, разным цветом - звенья основной цепи разных макромолекул. б) Мгновенные снимки агрегатов, образующихся в растворе полимерных цепей при воздействии внешнего электрического поля E
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