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Мы представляем результаты изучения конформационного поведения одиночной полимерной цепи, состоящей из гибких и жестких блоков, в селективном растворителе. Для построения полных диаграмм состояний системы методами компьютерного моделирования необходимы прогрессивные алгоритмы такие как алгоритмы "равномерных гистограмм" Монте-Карло [1]. Для исследования фазового поведения мы применили метод стохастического приближения Монте-Карло [2] в совокупности с анализом в микроканоническом статистическом ансамбле. В ходе исследования мы провели накопление двумерной функции плотности макросостояний при данных значениях энергии объемных взаимодействий и энергии внутрицепной жесткости для гибко-жесткоцепной цепи с длиной блока b=4, 8, 16 и 32 в селективном растворителе (были рассмотрены два различных растворителя), рассчитали на основе них теплоемкость и средние значения других наблюдаемых величин, определили положения максимумов теплоемкости и наиболее характерные структуры в каждой области диаграммы состояний, сравнили диаграммы состояний со случаем неселективного растворителя [3], провели микроканонический анализ для выявления и классификации рода псевдо-фазовых переходов между обнаруженными структурами, происходящих в исследуемой системе при изменении температуры, в "конфигурационном" микроканоническом (NVU) ансамбле, провели анализ в (NVE) ансамбле, выявили влияние учета кинетической энергии и проанализировали эффекты, обусловленные конечностью исследуемой системы.
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