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В течение последних двадцати лет много исследований было посвящено изучению структуры сверхразветвленных полимерных макромолекул - дендримеров. Экспериментальные данные свидетельствуют о том, что при переходе от низших к высшим генерациям дендримеров происходит качественное изменение поведения таких систем, в частности, был выявлен эффект гелеобразования карбосилановых дендримеров высоких генераций [1]. Предполагается, что обратимое гелеобразование связано с формированием физической сетки зацеплений. Чрезвычайно важно понять, так ли это и каков механизм формирования узлов сетки зацеплений у дендримеров высоких генераций. Метод компьютерного моделирования является эффективным для изучения микроструктуры дендримеров в растворе и расплаве [2,3].
***


Методом компьютерного моделирования проведено исследование структуры одиночных макромолекул карбосилановых дендримеров одного гомологического ряда (Рис. 1) в плохом растворителе при разных температурах. По итогам моделирования были получены такие характеристики и их зависимости от температуры, как: гидродинамический радиус одиночной макромолекулы, профили распределения мономерных звеньев внутри макромолекулы (Рис. 2), распределения концентрации концевых групп  по объему макромолекулы, параметры формы макромолекул и среднеквадратичное смещение мономерных звеньев концевых групп. Также изучено взаимодействие двух макромолекул в растворе и расплаве. 
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Рис. 1. Изображения карбосилановых дендримеров разных генераций, 
(G – генерация) полученные с помощью молекулярно динамического моделирования.
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Рис. 2. Графики распределения среднего числа мономерных звеньев внутри объема дендримера для пятой и шестой генерации
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