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В работе методом молекулярной динамики проведено моделирование одиночных силоксановых дендримеров (с 2-ой по 8-ю генерацию) с трехфункциональным ядром Si(CH3), концевыми группами СН3 и двумя типами трехфункциональных повторяющихся групп: OSi(CH3) и OSi(CH3)2-OSi(CH3) (см. рис. 1). Подобные системы были синтезированы недавно, и их изучение на данный момент достаточно актуально, в связи с большим количеством потенциальных применений[1].

Получены равновесные конформации (уравновешивание проверялось по автокорреляционным функциям для радиуса инерции и по графикам различных типов энергии) всех молекул при температурах от 150 до 600 К. Для каждой системы расчеты макроскопических характеристик проведены для ансамбля из 10 полученных независимым образом структур. Усреднение проводилось по равновесным траекториям на временных интервалах до 500 пс.
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Рисунок 1. Схематическое представление первых генераций двух типов изучаемых дендримеров.

Проведен анализ влияния температуры на радиус инерции и фактор формы дендримеров. Показано, что температурная зависимость слабая, и что дендримеры преимущественно имеют сферическую форму. Получены распределения плотности всех мономерных звеньев и отдельные распределения для атомов кремния различных структурных слоев молекулы, исследованы характерные особенности приведенных распределений для дендримеров данного типа. Обнаружено и количественно оценено явление обратного хода ветвей дендримера внутрь молекулы, а также изучен характер подвижности атомов кремния различных структурных слоев. 
Работа выполнена при финансовой поддержке Российского фонда фундаментальных исследований (проект № 16-03-00669). 
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