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Дендримеры относятся к сверхразветвленным полимерам с регулярной древообразной структурой ветвления. Особый интерес представляют карбосилановые дендримеры, которые не содержат в своем составе групп со специфическими взаимодействиями и могут дать представление о взаимосвязи регулярной структуры полимеров и их поведения в блоке. В последние несколько лет такие дендримеры активно изучаются. Обнаружено, что, хотя молекулярные характеристики дендримеров (радиус инерции, фактор формы, профили плотности и др.) не испытывают скачкообразного изменения с увеличением генерации [1], вязкость расплавов испытывает скачок [2]. Фактически, расплавы дендримеров низких генераций представляют собой жидкость, а высоких – твердое тело. Кроме того, было обнаружено упорядочение молекул в расплавах дендримеров высоких генераций [3]. 
В данной работе проводилось моделирование расплавов карбосилановых дендримеров 4-3 (Рис. 1) выше четвертой генерации с различными начальными конфигурациями. Рассмотрены кубические ячейки, содержащие 16 и 32 молекулы, и косоугольная (с углом 60 градусов), содержащая 27 молекул (Рис. 1). 
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Рисунок 1. Структура изучаемого дендримера на примере второй генерации и мгновенные снимки расплавов в кубической и косой ячейках.

Начальная упаковка молекул в ячейках соответствовала кубической гранецентрированной, объёмно-центрированной и гексагональной. Исследованы зависимости плотности, энергии межмолекулярного взаимодействия и эволюции во времени выбранных упаковок молекул от генерации дендримеров и температуры.
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