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Основные результаты
Построена физическая и компьютерная модели самосборки ансамбля наночастиц в пиколитровой капле бинарного растворителя (с взаимно бесконечно растворимыми компонентами) на плоской подложке – для капли малого по сравнению с капиллярной длиной размера (inkjet-scaled droplet), т.е. с характерным размером много менее 1 мм.
Модель содержит три основных модуля – модуль испарения установленной на подложке капли бинарного растворителя в зависимости от геометрии капли, динамики контактной линии, начальной концентрации бинарных компонентов и внешних условий. Проведен расчет испарения системы вода-метоксипропанол при разной влажности воздуха и начальной концентрации компонента. Второй модуль – расчет гидродинамических потоков – ламинарных (компенсационных) и вихревых (концентрационный эффект Марангони). Третий модуль – динамика частиц, расчет траектории на основе уравнения Ланжевена.
В основу расчета траектории движения частиц положена предложенная нами оригинальная декомпозиция основных движущих сил с учетом гидродинамики, сил хемофореза, взаимодействия частиц др. с др. и с подложкой. Результаты моделирования были сравнены с новейшими экспериментальными данными (морфологией получаемого паттерна). Показано, что предлагаемые представления позволяют объяснить основные особенности морфологи паттерна.

Рассмотрены методы перехода от дискретного описания частиц к их континуальному описанию, от дискретной динамики частиц, в которой вычисляется траектория многочастичного ансамбля от начального неупорядоченного состояния к финальному упорядоченному паттерну, образующемуся после испарения растворителя, - к континуальной динамике, оперирующей усредненными (огрубленными) параметрами. Предложен новый континуальный подход к кинетике формирования твердой фазы в испаряющейся капле раствора, учитывающий переход от парных потенциалов межчастичного взаимодействия, используемых в диссипативной динамике частиц, к уравнению состояния. Как показал опыт использования современных специализированных программ, они не воспроизводят ряда важнейших с практической точки зрения особенностей конвективных потоков в капле – в первую очередь, пороговости. Поэтому для получения модельных решений необходимо использовать критериальные оценки, которые указывают, для каких параметров капли какие типы потоков надо подключать в программе. На основе фитинга решения краевых задач для гидродинамических потоков нами предложены огрубленные, но быстрые для расчетов полуэмпирические формулы описания вихревых потоков. Показана важность учета сдвиговых сил, действующих на наночастицы в бинарных системах, – они сопоставимы с силами хемофореза или превышают их. Для однородных растворителей сдвиговая подъемная сила может не учитываться: для частиц радиусом 100 нм сила Стокса на 4-5 порядков превышает сдвиговую силу так что последняя может не учитываться.  Представлены результаты моделирования паттернов как с учетом потоков Марангони (большие капли), так и без таких потоков. Результаты моделирования сравнены с экспериментом.  При этом в моделировании используется на много порядков меньшее количество частиц в ансамбле, чем в экспериментах с макрокаплями. Продемонстрировано  большое разнообразие морфологий, общим для которых является хаотичность, вносимая потоками Марангони. Ту же хаотичность можно видеть на изображениях,  полученных в эксперименте. Проведенные исследования показывают, что coarse-graining-подходы в диссипативной динамике частиц позволяют воспроизводить основные особенности как фемтолитровых, так и микролитровых капель. Развитие таких методов представляется перспективным. 
Также был разработан диагностический метод анализа параметров упаковки микрочастиц после высыхания капли (период решетки, число слоев, степень упорядоченности) на основе численного моделирования оптических спектров отражения и пропускания.
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