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2. Phase transformations in polymers and liquid crystals: computer modelling on various length- and timescales

Реферат:
1. Розроблено методи комп'ютерного моделювання рідкокристалічних та полімерних систем. Досліджено
нематичний перехід для різної анізотропії молекулярних взаємодій і наявності безладу. Створено
паралельний пакет програм молекулярної динаміки макромолекул довільної архітектури. Вивчено обертову
в'язкість моделі Гей-Берне та кристалізацію барвника в нанокапсулах. Вивчено властивості
рідкокристалічних дендримерів та гребінчастих полімерів. Встановлено мікроскопічні механізми фото-
індукованих деформацій в азобензинових плівках. Методом дисипативної динаміки отримано показники
скейлінгу полімерного ланцюга в доброму розчиннику та передбачено властивості фаз лінійних та
розгалужених кополімерів.

2. Methods for computer modelling of liquid crystalline and polymer systems are developed. Nematic phase
transition is studied at various anisotropy of molecular interactions and with the presence of disorder. Parallel
program set is developed for molecular dynamics simulation of macromolecules with arbitrary architecture.



Rotational viscosity of the Gay-Berne model and dye crystallization in nanocapsule are studied. Microscopical
mechanisms for the photo-induced deformations of azobenzene films are established. Using dissipative particle
dynamics, scaling exponents are obtained for a polymer chain in a good solvent and the properties of phases
formed by linear and branched copolymers are predicted.
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