Изучение агрегации линейных цепей полиэлектролита в плохом растворителе.
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В работе изучается конформационное поведение полиэлектролитных цепей, содержащих заряженные группы вдоль всей цепи, способных агрегировать друг с другом в термодинамически плохом растворителе. Проводится исследование предложенной системы методами компьютерного моделирования. 
Изменение таких параметров как степень заряженности цепей и силы их взаимодействия друг с другом (меняя качество растворителя), приводит к тому что в системе образуются различные агрегаты. Электростатические взаимодействия стремятся вытянуть цепь, в то время, как взаимодействия Ван-дер-Ваальса, наоборот, стремятся уменьшить площадь контакта цепи с термодинамически плохим растворителем. В результате мы можем наблюдать различные конформации одиночной цепи полиэлектролита в плохом растворе, такие как эллипсоидальную структуру и структуру «бусин на нити».
Следующим шагом исследования стало изучение агрегаций концентрированной системы полиэлектролитов в термодинамическом растворе. Результаты моделирования продемонстрировали возможность существования цилиндрической формы агрегатов в системе в широком диапазоне изменения параметров взаимодействия цепей и степени их заряженности. Была выявлена зависимость поперечного размера цилиндрического агломерата и параметров заряженности и взаимодействия – чем больше доля заряженных групп в каждой цепи и чем хуже термодинамические качества растворителя, тем меньше диаметр и агрегационное число цилиндрических агрегатов.
***
Проанализировано поведение концентрированной системы полиэектролитов в термодинамически плохом растворителе. Результаты исследования являются фундаментальными и помогают понять природу различных процессов, происходящих в молекулярных системах с заряженными мономерными звеньями. В частности, данное исследование выполнено на основании эксперимента по осаждению биополиэлектрита – хитозана на подложку, что, несомненно, несет пользу в медицинской области.
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