Равновесные параметры систем агрегатов амфифильных дендримеров с внешней гидрофильной оболочкой
Курбатов Андрей Олегович

Студент

 Московский государственный университет имени М.В.Ломоносова, 

физический факультет, Москва, Россия

 E–mail: kurbatov@polly.phys.msu.ru

Уже много лет ряд физиков и химиков проявляет интерес к весьма своеобразному подклассу сверхразветвленных полимеров, имеющих фрактальное строение, внешне схожее со стилистическим изображением дерева, отчего они и стали называться дендримерами [1]. Эти объекты можно относительно просто описать математически, не вдаваясь в подробности химических и физических особенностей. Тем не менее, с развитием технологий, с совершенствованием возможностей синтеза и измерительных экспериментов стало ясно, что необходимы более аккуратные и, возможно, сложные модели [7]. Особый интерес с практической и теоретической точки зрения представляют дендримеры, у которых на концах внешних ветвей находятся гидрофильные функциональные группы [2, 5]. Такие дендримеры ведут себя иначе, с точки зрения конформации, а также образуют агрегаты друг с другом и с молекулами ПАВ [3,4], что открывает крайне интересные и важные практические перспективы [6].

В данной работе были рассмотрены в равновесии термодинамические, статистические и геометрические параметры отдельных дендримеров с гидрофильными концами, агрегатов таких дендримеров и агрегатов таких дендримеров и ПАВ. Путем построения выражения свободной энергии и его последующей минимизации, а также учета механических ограничений, возникающих из-за особенностей строения и характерного поведения изучаемых систем, были получены равновесный радиус, плотность, характерные числа агрегации при разных подходах, и с помощью моделирования была подтверждена правомерность сделанных предположений.
1. Семчиков Ю. Д. Дендримеры – новый класс полимеров. 1998.
2. Терещенко А. С. Гидрофильные производные карбосилановых дендримеров: синтез и свойства. М. 2006.
3. Cheng Y., Wu Q., Li Y., Hu J., Xu T. New insights into the interactions between dendrimers and surfactants: 2. Design of new drug formulations based on dendrimer-surfactant aggregates. J. Phys. Chem. B. 2009.
4. Fang M., Cheng Y., Zhang J., Wu Q., Hu J., Zhao L., Xu T. New insights into interactions between dendrimers and surfactants. 4. Fast-exchange/Slow-exchange transitions in the structure of dendrimer-surfactant aggregates. J. Phys. Chem. B. 2010.
5. Govorun E., Zeldovich K., Khokhlov A. Structure of charged Poly(propylene imine) dendrimers: theoretical investigation. Moscow. 2003.
6.Polcyn P. , Zielinska P., Zimnicka M. , Troć A., Kalicki P. , Solecka J., Laskowska A.,  Urbanczyk-Lipkowska Z. Novel Antimicrobial Peptide Dendrimers with Amphiphilic Surface and Their Interactions with Phospholipids — Insights from Mass Spectrometry. Molecules 2013, 18(6).
7. Rubinstein M., Boris D. A self-consistent mean field model of a starburst dendrimer: dense core vs dense shell. 1996.
