Ионные равновесия вблизи заряженных микро и наногелей: теория и компьютерное моделирование
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Заряженные мягкие микро- и наночастицы являют собой пример интересной интеллектуальной системы, которая крайне восприимчива к внешним воздействиям и имеет большой потенциал использования для различных приложений, например, в качестве контейнера для адресной доставки лекарств.
Целью исследования являлось изучить, какие факторы определяют набухание упругой заряженной сферической наночастицы в растворе электролита (частица является проницаемой для ионов. Для больших частиц показано, что в режиме высаливания (когда концентрация соли превышает концентрацию противоионов внутри геля) набухание ограничено. Напротив, для малых частиц, когда размер частицы сопоставим с длиной Дебая, происходит существенное набухание, которое определяется собственным зарядом частицы и концентрацией соли в растворе.
Расчет профиля электростатического потенциала и пространственного распределения ионов выполняли с помощью теории среднего поля на основе уравнения Пуассона-Больцмана. Полученные ионные профили далее использовались в уравнении гидростатики для расчета разности давлений внутри и вне частицы. Показано, что электростатический потенциал дает вклад в разность давлений внутри и снаружи, то есть создает дополнительное распирающее давление.
Для проверки теории было проведено компьютерное моделирование системы методом молекулярной динамики частиц. Данные моделирования свидетельствуют, что степень набухания частиц убывает при увеличении размера геля, что качественно согласуется с теорий.
Рассмотренный в данной работе эффект набухания микро- и наночастиц в растворе соли является универсальным для любых заряженных частиц. Это общее свойство может быть использовано для эффективного управления подобными частицами.
