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Представлены  результаты  компьютерного  моделирования  методом  молекулярной
динамики  адсорбционных  слоев,  состоящих  из  производных  α -  тетратиофена  (4Т).
Структурная организация систем, а также конформационные свойства молекул исследованы
в  зависимости  от  температуры  и  длины  алкильных  цепей,  присоединенных  к  β  -

углеродным атомам концевых тиофеновых колец.
Численное  моделирование  адсорбции

тетрамера тиофена и его производных показало, что
при  формировании  монослоев  на  поверхности
графита  существенное  влияние  на  конформацию
тиофенового остова и структуру пленок  оказывает
длина  бокового  заместителя  (рис.  1).  Было
обнаружено, что адсорбированные молекулы имеют
более  планарную  конформацию  тиофенового
остова, определяемую в основном взаимодействием
заместителей с графитом. Показано, что гексильный
(4T6C)  и  додецильный  (4T12C)  заместители
эффективно  взаимодействуют  с  адсорбентом,
образуя  при  этом  наиболее  плотную  и
упорядоченную  систему.  Незамещенные
олиготиофены  или  имеющие  в  качестве
заместителей  короткие  боковые  цепи  (4Т3С)  не
способны  спонтанно  формировать  упорядоченные
монослои  из-за  слабого  взаимодействия  с
подложкой. 

Компьютерный  эксперимент  подтвердил
возможность  сосуществования  двух  вариантов
расположения  алкильных  заместителей
относительно  графита  [1].  Было  установлено,  что
длинные  боковые  цепи  в  меньшей  степени
способны  формировать  ламели  вне  плоскости
подложки. Более короткие цепи могут выходить из
плоскости адсорбции, образуя наклонные слои.

Численный  эксперимент  позволил  также  выявить  эффект  длины  заместителя  на
структурированность  возникающих  самоорганизующихся  слоев.  Было  показано,  что
существует  некая  предельная  длина  бокового  заместителя,  при  которой  наблюдается
наилучшее упорядочение.  С дальнейшим ростом длины заместителя степень ориентации
тиофеновых сегментов уменьшается. 
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Рис.  1.  Мгновенные  фотографии
исследуемых  систем,
иллюстрирующие  типичные
структуры молекул, адсорбированных
на  поверхности  графита:  (а)  4Т,  (b)
4T3C, (c) 4T6C, (d) 4T12C.


