Влияние размера противоионов на конформационное поведение сильно заряженной полиэлектролитной цепи в малополярных растворителях.
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В работе изучается поведение сильно заряженной полиэлектролитной цепи в условиях хорошего растворителя с противоионами разного типа при различной величине электростатических сил. Исследование проводится методом молекулярной динамики. Показано, что в случае малополярных растворителей цепь осуществляет непрерывный переход из глобулярного состояния в вытянутую конформацию при увеличении размера противоиона. Это связано с появлением значительного стерического ограничения для изгиба цепи [1]. 

Осуществлен анализ полиэлектролитных систем в случае наличия противоионов двух разных размеров (маленькие и громоздкие) и влияния процентного соотношения между ними [2]. Когда цепь принимает вытянутую конформацию, то маленькие противоионы находятся вблизи мономерных звеньев, а громоздкие располагаются на большем расстоянии от полимера. В случае иономерной глобулы обнаружены структуры, в центре которых располагались маленькие противоионы, а громоздкие – во внешней оболочке. Другим интересным явлением является ситуация смешивания противоионов таких размеров, что в случае содержания в системе противоионов одного размера цепь находится в клубковом состоянии, а при определённой пропорции маленьких и громоздких полиэлектролит коллапсирует в иономерную глобулу[3].

Также описаны эффекты при добавлении соли в систему. Во-первых, осуществляется экранирование электростатических взаимодействий в полярных растворителях, что приводит к уменьшению размера заряженных цепей. Во-вторых, добавление соли способствует коллапсу цепей в малополярных растворителях в случае значительного содержания громоздких противоионов, который не реализуется в отсутствии соли.

***
Результаты исследования являются оригинальными и их целью является выяснение фундаментального вопроса о характере электростатических взаимодействий в полиэлектролитных системах. Исследуются новые методы воздействия на конформационное поведение полиэлектролитов, и одним из важных аспектов является размер противоиона.
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