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6. Оценить привносимую дефектность. 
 Таким образом, в данной работе рассмотрены 

назначение, особенности, управление и про-
граммное обеспечение вакуумно-технологиче-
ского оборудования на примере SNT Sigma-400V.  

Показаны возможности программного обеспе-
чения, установленного на встроенный в ВТО ком-
пьютер.  Приведены методики проверки скорости 
напыления металлических пленок Ti, Ni, а также 

пленок Cr и Cr2O3. Показаны допустимые и 
недопустимые дефекты при проверке на 
отсутствие дефектов и загрязнений.  
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Введение. Тонкопленочные покрытия на 

основе проводящих полимеров (полианилина, 

полипиррола, поливинилкарбазола и пр.) и их 

нанокомпозитов широко используются в различ-

ных отраслях науки и техники (фотоника, опто-

электроника и пр.), в том числе при разработке 

химических сенсорных систем [1–3]. Метод 

Ленгмюра–Блоджетт (ЛБ) позволяет контролиру-

емо получать покрытия нанометровой толщины 

на планарных подложках [1, 4]. 

Материалы и методы. В работе использован 

емкостный датчик встречно-штыревого типа, 

представляющий собой проводящий слой никеля 

заданной топологии, сформированный методом 

ионно-лучевого распыления (установка ВУ-1БСп, 

СССР) на ситалловой подложке [5].  

Тонкопленочные покрытия на основе поливи-

нилкарбазола (ПВК, Sigma-Aldrich, М = 1100000) 

формировали на поверхности датчика методом 

Ленгмюра–Блоджетт («Автоматизированный комп-
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лекс для модифицирования поверхностей мемб-

ран молекулярными и ультратонкими слоями», 

Институт тепло- и массообмена имени А. В. 

Лыкова НАН Беларуси, Республика Беларусь). 

Поверхностное давление (π) формирования нано-

композитов на основе ПВК определяли экспери-

ментально на основе анализа изотерм сжатия мо-

нослоев. Установлено, что наиболее плотные од-

нородные покрытия на основе ПВК формируются 

при π = 15 мН/м. 

ЛБ-пленки ПВК формировали из его раствора 

в хлороформе с концентрацией 0,75 мг/мл. С це-

лью получения структур, обладающих более раз-

витой поверхностью, в состав полимерных по-

крытий вводили наночастицы диоксида кремния 

(SiO2). Для этого раствор ПВК (с = 1,5 мг/мл) сме-

шивали с суспензиями наночастиц SiO2 (Sigma-

Aldrich, d = 10–20 нм, с = 0,5 мг/мл и 1 мг/мл) в 

хлороформе, предварительно выдержанными в 

ультразвуковой ванне в течение 10 мин в объем-

ном соотношении 1 : 1, после чего повторяли про-

цедуру обработки ультразвуком в течение 5 мин. 

В результате были приготовлены рабочие суспен-

зии, содержащие 6,11‧103  моль и 12,22‧103 моль 

SiO2 из расчета на 1 моль ПВК.  

Исследование структуры поверхности сфор-

мированных покрытий проводили методом 

атомно-силовой микроскопии (АСМ) на уста-

новке NT-206 (ОДО «Микротестмашины», Рес-

публика Беларусь) с использованием кремниевых 

кантилеверов NSC 11А (жесткость 3 Н/м, 

«MicroMash», Эстония).  

Рабочие характеристики датчика определяли 

на основании анализа зависимости емкостных ха-

рактеристик от частоты (измеритель иммитанса 

Е7-25, Республика Беларусь) при выдерживании в 

растворах сульфата никеля (II) с различными кон-

центрациями. Для определения стабильности ра-

боты сенсоров проводили серию измерений. За 

один цикл принято измерение емкостных харак-

теристик датчика для растворов со следующими 

значениями концентраций NiSO4: 1⋅10–4, 1⋅10–3, 

1⋅10–2, 1⋅10–1, 1, 10, 50 мМ). 

Результаты и их обсуждение. На основании 

данных АСМ установлено, что поверхность нано-

структурированного проводящего покрытия ни-

келя представлена равномерно распределенными 

зернами продолговатой формы. Максимальный 

размер отдельных зерен достигает 800 нм 

(рисунок 1, а). Исходный (немодифицированный 

полимерными покрытиями) датчик де-

монстрирует следующие рабочие характери-

стики: предел обнаружения ионов Ni2+ – 10–3 мМ, 

стабильность в течение 1 цикла измерений [5]. 

Пленки Ленгмюра–Блоджетт поливинил-кар-

базола и нанокомпозиты состава ПВК–SiO2 фор-

мируют на никеле плотные слои – поверхность 

металла закрыта монослоями (рисунок 1, б–г);   

перепад высоты снижается от 61 нм (для исход-

ного металлического покрытия) до 11, 22 и 29 нм 

для ЛБ-покрытий составов ПВК, ПВК–SiO2 

(6,11‧103 моль) и ПВК–SiO2 (12,22‧103 моль) соот-

ветственно (область сканирования 5×5 мкм). 
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Рисунок 1 – Структура никелевого слоя (а) и 

покрытий ЛБ состава ПВК – (б), ПВК–SiO2  

(6,11‧103 моль – в; 12,22‧103 моль – г), 

сформированных на поверхности никелевых 

электродов при π  = 15 мН/м 

Изолированность проводящего никелевого слоя 

влияет на емкостные характеристики датчиков, мо-

дифицированных композиционными ЛБ-покрыти-

ями ПВК, и приводит к снижению предела обнару-

жения до 10–1 мМ. В случае датчиков, модифициро-

ванных композиционными покрытиями ПВК–SiO2, 
предел обнаружения катионов никеля не изменяется  

и состаляет 10–3 мМ, что обусловлено развитой  

структурой поверхности, обеспечивающей хоро-

шую сорбционную активность. 

Формирование наноструктурированных покры-

тий ЛБ на поверхности никелевых электродов поз-

воляет повысить стабильность работы емкостного 

датчика до 2 и 3 циклов измерений для чувствитель-

ных слоев ПВК и ПВК–SiO2 соответственно.   

Таким образом, покрытия Ленгмюра–Блод-

жетт на основе поливинилкарбазола с наночасти-

цами диоксида кремния имеют перспективы при-

менения в качестве чувствительных слоев при 

разработке емкостных датчиков анализа содержа-

ния тяжелых металлов в воде. 
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Формирование нанопленок на структуриро-

ванных твердых поверхностях предполагает изме-

рение краевого угла смачиваемости (КУС) по-

верхности пленки водой для контроля эффекта от 

модификации гидрофильно/гидрофобных 

свойств подложки. Кроме того, методом атомно-

силовой спектроскопии измеряются также упру-

гие и адгезионные свойства сформированых пле-

нок. Трудоемкость и продолжительность таких 

экспериментов побуждает привлечение метода 

молекулярной динамики для количественной 

оценки интересующих параметров и выбора опти-

мальных условий модификации физико-химиче-

ских свойств поверхности подложки.  

Одним из распространенных пакетов молеку-

лярно-динамического (МД) моделирования явля-

ется GROMACS [1]. Хотя данный пакет ориенти-

рован на исследование органических молекул, 

множество работ демонстрируют возможность 

успешного моделирования в нем процессов в ис-

кусственных полимерных системах. Наш выбор в 

пользу GROMACS обусловлен его высокой произ-

водительностью [2]. 

Целью данной работы является обзор публи-

каций, в которых данный пакет применялся для 

изучения различных физико-химических и меха-

нических свойств искусственных полимеров. 

Публикаций, посвященных исследованию 

смачиваемости и механических свойств полиме-

ров методом МД-моделирования с применением 

пакета GROMACS немного и, зачастую, они не 

содержат информацию о программных инстру-

ментах, при помощи которых авторы таких пуб-

ликаций формировали файл топологии. В случае 

искусственных полимеров создать такой файл 

средствами GROMACS весьма затруднительно. 

Поэтому мы акцентируем внимание на работах, в 

которых имеется информация о полезных для ре-

шения подобной задачи скриптах и WEB-

ресурсах, а также применявшихся для моделиро-

вания силовых полях. 

Как правило, МД-моделирование смачиваемо-

сти полимеров водой не ограничивается опреде-

лением КУС, а включает также изменения усло-

вий или факторов, влияющих на величину этого 

угла. Так, в работе [3] изучалось влияние рифле-


