Моделирование электрических свойств самоорганизованных пленок молекул C60F18
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Молекулы фторида фуллерена C60F18, обладающие высоким электрическим дипольным моментом, при адсорбции на различных поверхностях образуют островковые пленки с гексагональной плотноупакованной структурой внутри нее [1,2]. Это открывает возможность создания переходных слоев на границе различных материалов с целью управления переносом заряда между ними и создания таким образом новых электронных устройств и элементной базы молекулярной электроники.

В данной работе были использованы данные по квантово-химическому расчету электрического поля молекулы C60F18 [3]. По рассчитанному распределению электростатического потенциала (ЭП) отдельной молекулы было промоделировано распределение ЭП кластеров молекул фторфуллерена, наблюдавшихся ранее в экспериментах [1,2]. Были получены двумерные срезы трехмерной пространственной карты ЭП для однослойных и многослойных кластеров молекул фторфуллерена. Моделирование островов показало, что ЭП данных структур является немонотонным и сильно осциллирует вблизи островковой структуры. Также промоделирован ЭП от разреженных структур, моделирующих разрозненные отдельные молекулы, адсорбированные на подложке. ЭП разреженного кластера осциллирует, начиная с более далеких расстояний, чем в случае плотноупакованного кластера. 

Результаты данного моделирования показывают наличие ЭП вблизи разнообразных типов адсорбированных структур и его неоднородность и немонотонность, что говорит о возможности значительного воздействия на подложку со стороны пленки. Разные по структуре кластеры демонстрируют различный характер поведения ЭП вблизи поверхности подложки, что может быть использовано для управляемого изменения электронных свойств поверхности и создания на ней различных электронных устройств.
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