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Стимул-чувствительные полимеры находят широкое применение в области нанотехнологий, в системах направленной доставки, а также в качестве нанореакторов. В текущей работе исследуется конформационное поведение сополимеров N-винилкапролактама (ВКЛ) и N-винилимидазола (ВИ), распределение звеньев в которых соответствует экспериментально наблюдаемому для синтезированных в реакционной смеси сополимеров.
Показано, что синтезированные in silico сополимерные цепи формируют глобулы с ярко выраженной мицеллоподобной морфологией с плотным ядром из гидрофобных ВКЛ-звеньев и петлями разной длины из гидрофильных ВИ-блоков [1]. Установлено, что в условиях селективного растворителя длинный блок ВКЛ, формирующийся в процессе синтеза после исчерпания ВИ в реакционной смеси, образует компактное ядро, на которое осаждаются короткие ВКЛ-блоки в составе сополимера, а гидрофильные ВИ-блоки выталкиваются во внешний слой. Определены условия формирования мезоглобул с плотным внешним слоем, сформированным звеньями ВИ. Таким образом, полученные сополимеры обладают свойствами самоорганизации при изменении внешних условий.
[image: ]
Рис. 1. а) Последовательности звеньев виртуально синтезированных сополимеров; Мгновенные снимки глобул в плохом для звеньев ВКЛ растворителе при доле звеньев ВКЛ в реакционной смеси 85 (б), 55 (в), и 70 (г) мол. %
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