Исследование электрических свойств молекул фторфуллерена в островковых пленках
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Работа посвящена изучению электрических свойств молекул фторида фуллерена C60F18, обладающих высоким дипольным моментом и формирующих при адсорбции на различных поверхностях островковые пленки [1]. Целью работы является исследование возможности создания интерфейсов с заданными физико-химическими характеристиками и управления их свойствами. Были получены пространственные карты электростатического потенциала и электрического поля отдельной молекулы. Проведен расчет электрического поля от монослоя молекул фторфуллерена, основываясь на расчетах электрических свойств отдельной молекулы.  Промоделировано распределение электрических свойств различных ансамблей молекул фторфуллерена, наблюдавшихся ранее в экспериментах, и их воздействие на подложку.  Сделаны выводы о характере взаимодействия молекул адсорбата с подложкой, влиянии коллективных электростатических эффектов на структуру монослоя, полную энергию системы и сдвиг остовных электронных уровней.
Моделирование показало, что электростатический потенциал монослоя молекул фторфуллерена, наводимый вблизи поверхности подложки, имеет неравномерную структуру, что создает дополнительный потенциальный рельеф для электронов подложки. Моделирование z-компоненты электрического поля дало информацию о распределении поля вдали и вблизи от молекул. Поле вдали монослоя ничем не отличается от поля монослоя точечных диполей [2], вблизи поле получается периодическим повторением поля отдельной молекулы. Поле на границе монослоя усиливается по сравнению с полем отдельной молекулы, а над самим монослоем экспоненциально падает с удалением от поверхности. Также было промоделировано поведение поля многослойных структур. Было показано, что внутри и вблизи слоистой структуры поле значительно усиливается. Исследовано влияние разупорядочения молекул в структурах на характер изменений электрических свойств в пространстве. Полученные результаты говорят о том, что при разупорядочении теряется периодическая структура поля.
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