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Целью данной работы является построение модели для описания экспериментальных результатов по комплексам положительно заряженных дендримеров с отрицательно заряженными молекулами полианиона, обнаружить взаимосвязь между морфологией конкретного микросостояния и графиком зависимости статического структурного фактора от волнового вектора рассеяния для этого микросостояния.

Для моделирования молекул полимеров использовали динамический континуальный метод Монте-Карло, который позволяет изучать внутреннюю структуру молекул, избегая возникновения решеточных артефактов. В полной энергии системы учитывались вклады энергии ковалентных связей, энергия объемных неэлектростатических взаимодействий между мономерными звеньями и контрионами, энергия кулоновских взаимодействий. Статический структурный фактор в компьютерном моделировании вычисляется приближенно и зависит от числа направлений волнового вектора, по которым производится усреднение. Показано, что при усреднении по 500 направлениям зависимость структурного фактора от этого числа пропадает. 
Исследованы системы положительного заряженного дендримера 5-го и 9-го поколения с отрицательно заряженным полимером и различными зарядами, рассчитаны структурные факторы для данных систем. При больших зарядах структурный фактор для полимера близок со структурным фактором для дендримера, в то время как при слабых зарядах полимер ведет себя как набухший клубок. Наглядно продемонстрировано образование комплекса дендример – полианион с увеличением плотности заряда.  
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