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В работе методом молекулярной динамики проведено моделирование одиночных силоксановых  с различной длиной спейсера [1] и карбосилановых с различной функциональностью ядра дендримеров с 4-ой по 7-ю генерации (см. рис. 1). 
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Рисунок 1. Схематическое представление первых генераций силоксановых (сверху) и карбосилановых (снизу) дендримеров.

Целью работы являлось исследование механизма динамики дендримеров, обусловленного исключительно их уникальным строением. Для изучения подвижности проводилось исследование радиального и углового точек ветвления дендримеров. Были построены распределения характерных времен релаксации, полученных из автокорреляционных функций каждого типа смещения для каждого атома. Оценены границы каждого из типов движения. Понимание процессов внутримолекулярной подвижности дендримеров позволит дать более полное описание их уникального поведения в растворах и расплавах.
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