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Арборесцентные полимеры - класс макромолекул, характеризующиеся наличием у них древообразной, многоуровневой разветвленной структуры. Отличительной особенностью таких молекул является то, что они синтезируются из  полимерных блоков одинаковой длины. Такие полимеры служат основой для получения наночастиц, в которых роль "ветвей" играют молекулы линейного диблок-сополимера. Наночастицы могут быть использованы в качестве эффективных стабилизаторов многокомпонентных жидкостей и эмульсий. В то время как площадь межфазной границы жидкостей для твердых частиц определяется их размерами, а  для "мягких" полимерных молекул площадь  зависит от баланса между поверхностной энергией и упругой энергией деформации [1], арборесцентные сополимеры  способны не только занимать большую площадь, но и значительно изменять свою конформацию в зависимости от внешних условий. Это обусловлено амфифильностью молекул, т.е. помимо соотношения поверхностной и упругой энергий, важную роль во взаимодействии играет их топология. Кроме того, арборесцентные молекулы имеют меньшие размеры по сравнению с мицеллами или молекулами микрогеля, что дает им возможность быстрей реагировать на изменение окружающей их среды.   
В данной работе методами компьютерного моделирования мы исследовали поведение таких макромолекул при трех различных условиях: одиночные молекулы в разбавленном растворителе , молекулы на межфазной границе двух несмешиваемых жидкостей, а также агрегация таких молекул. В качестве метода моделирования вы выбрали метод диссипативной динамики частиц (DPD).
Результаты исследований показали, что конформация одиночных арборесцентных молекул в растворе очень зависит как от селективности растворителя, так и от внутренней структуры: сегрегация блоков сополимера в пределах молекулы варьировалась от мицеллярной ("ядро-корона") до цилиндрической (чередование "полос" блоков сополимера). Более того, подобное распределение звеньев обоих сортов полимера также присутствовало и в агрегатах изучаемых наночастиц. Полученные конформации молекул были наблюдаемы экспериментально  [2]. Также, исследования показали, что арборесцентные сополимеры могут быстро растекаться вдоль межфазной границы, причем площадь занимаемой поверхности оказалась сильно зависимой от совместимости молекул с обеими жидкостями. 
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