Моделирование переключения поляризации в тонких пленках на наноуровне
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В данной работе исследуется поляризация  нанопленок поливинилиденфторида (ПВДФ) Ленгмюра–Блоджетт [1-3]. 

Для корректного определения механизмов поляризации (или формирования избыточного поверхностного электрического заряда) и способов управления ими необходимо иметь правильную и соответствующую молекулярную модель механизмов физических процессов, происходящих в поверхностных слоях образца. С этой целью в данной работе было выполнено детальное компьютерное моделирование  и последовательное изучение молекулярных моделей структуры ПВДФ. Все версии моделей были разработаны и исследованы с использованием программного пакета HyperChem 8.0 [4]. Мы исследовали основные электрические и физические свойства ПВДФ (дипольный момент, поляризацию, энергии электронных подсистем, а также полную энергию систем). При проведении моделирования и расчетов в данной работе были использованы различные вычислительные методы, включая квантово-химические расчеты, основанные на полуэмпирических методах (например, Parameterization Method 3; PM3). Применялись также и методы молекулярной механики (MM+, BIO CHARM). Сравнение и анализ данных, полученных различными методами, позволяет повысить надежность результатов. Развитие полуэмпирических методов конкурирует с методами ТФП. На первом этапе был рассмотрен минимальный структурный блок, содержащий основной молекулярный мотив ПВДФ-сополимера ...–CH2-CF2–... шесть раз (рис. 1). Второй этап содержит 10 структурных единиц CH2CF2. Это исследование может быть полезным в качестве основы для дальнейшей идеи в органических и молекулярных сегнетоэлектриках.
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Рис.1 цепочка ПВДФ
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