Зависимость кинетики осаждения нанопластин серебра на полимерные плёнки от зета-потенциала плёнки и её моделирование методом Монте Карло
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Важной задачей для создания наносенсоров является создание монослоёв латерально-ориентированных нанопластин серебра (НПС). Ранее мы разработали методику электростатического осаждения водных коллоидных НПС непосредственно из раствора на плёнку метакрилатного сополимера, содержащую третичные аминогруппы (ТАГ), позволяющую спектрометрией измерить поверхностную концентрацию (CS) НПС [1]. На рис. 1а представлена кинетика осаждения НПС из растворов с одинаковым рН и концентрацией НПС на плёнки, содержащие разное количество ТАГ. Методом вращающегося диска измерены поверхностные зета-потенциалы (ПЗП) плёнок (рис. 1б).
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Рисунок 1. (а) Экспериментальные и смоделированные кинетические кривые осаждения НПС на плёнки с различным содержанием ТАГ, (б) ПЗП плёнок сополимера, (в) зависимость CS для различных времён осаждения от ПЗП плёнок.
Как видно, переход от линейного диффузионно-контролируемого к адсорбционно-контролируемому режиму происходит в разные моменты времени и при разных CS на разных сополимерах. Кроме того, в моменте перехода и во втором режиме наблюдается линейная зависимость CS от ПЗП чистых плёнок (рис. 1в). Это происходит из-за компенсации ПЗП плёнки зета-потенциалом адсорбированных НПС. Мы смоделировали кинетические кривые ab initio с помощью метода Монте Карло, где жёсткие диски адсорбировались на условной площадке по рекурсивному алгоритму случайной последовательной адсорбции [2]. Мы изменяли квадрат эффективного радиуса, занимаемого каждым диском, обратно пропорционально ПЗП плёнки (ПЗП=1/rэфф2). Симулированные кинетические кривые хорошо соответствуют экспериментальным данным (рис. 1а). Таким образом, мы впервые показали зависимость максимальной CS НПС от ПЗП плёнки сополимера, интерпретировали её как изменение rэфф и продемонстрировали возможность моделирования осаждения НПС по алгоритму случайной последовательной адсорбции методом Монте Карло.
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