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Аннотация: На основе сгенерированных структур мономолекулярных сло-

ев, соответствующих их различным агрегатным состояниям, установлена связь 
между фрактальной размерностью и фазовым состоянием пленок Ленгмюра.  
Адекватность моделей структур мономолекулярных слоев подтверждена путем 
расчета их удельной площади в различных фазовых состояниях. Определена 
фрактальная размерность и установлена ее зависимость от площади, приходящей-
ся на одну молекулу для различных фазовых состояний мономолекулярного слоя. 
Установлено, что изменение фрактальной размерности при фазовых переходах  
первого рода в самоорганизующемся мономолекулярном слое носит скачкообраз-
ный характер. Полученные результаты могут быть использованы при создании 
пленок с заранее заданными свойствами, а также при разработке новых бескон-
тактных неразрушающих методов контроля поверхностного давления в мономо-
лекулярных пленочных структурах на поверхности жидкой субфазы. 

 
 

 
 
 
Исследование двухмерных систем представляет собой важную задачу для 

развивающихся пленочных нанотехнологий. Существуют различные методики 
получения ультратонких пленок [1]. Малая толщина мономолекулярных пленок, 
малые размеры молекул в них, различные несовершенства структуры вызывают 
сложности применения того или иного метода. Одной из наиболее привлекатель-
ных технологий для решения такого рода задач является метод Ленгмюра–
Блоджетт, заключающийся в нанесении на поверхность жидкой субфазы пленко-
образующего вещества, формировании мономолекулярного слоя и снятии сфор-
мированной пленки на подложку [2]. Глубокое понимание особенностей межмо-
лекулярного взаимодействия, которое обуславливает структуру, геометрию, рас-
пределение зарядов, поляризуемость, а также особенностей фазовых переходов 
в формирующемся монослое необходимо для оптимальной эксплуатации техники 
Ленгмюра–Блоджетт, обеспечивающей возможность получения ультратонких 
пленок с заданной структурой и свойствами. 
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На основе пленок Ленгмюра получают новые функциональные материалы 
и покрытия, которые требуют всестороннего изучения для реализации необходи-
мых свойств. При разработке наноматериалов с заданными свойствами использу-
ются в основном экспериментальные методы, что не всегда позволяет найти оп-
тимальное решение и увеличивает стоимость разработки, поэтому целесообразно 
активнее привлекать методы моделирования, дающие возможность прогноза со-
става, характеристик и свойств будущих наноматериалов. Результатом математи-
ческого моделирования физико-химических процессов являются модели на базе 
тех или иных теоретических подходов, которые могут быть использованы 
не только для того, чтобы понять и охарактеризовать системы, полученные в ре-
зультате экспериментов, но и чтобы прогнозировать свойства новых материалов, 
так как между структурными, механическими, химическими и электрическими 
свойствами в наноразмерной области существует сильная взаимосвязь [3 – 5].  

Для получения качественных пленок необходим контроль их структуры 
в процессе формирования. Для контроля структуры и ориентации молекул в мо-
номолекулярных слоях наиболее широко используют методы микроскопии (атом-
но-силовая, просвечивающая электронная) и спектроскопии (электронная, флуо-
ресцентная). Несмотря на то что эти методы обладают высокой разрешающей 
способностью, их применение для in situ контроля пленок во многих случаях за-
труднено из-за необходимости осуществления операций пробоотбора и пробопод-
готовки, а также из-за сложности аппаратной реализации, требующей изменения 
конструкции ванн, в которых происходит формирование мономолекулярных слоев. 

Наиболее широко в установках для получения монослоев применяют уст-
ройства, в основу которых положен косвенный метод измерения фазового состоя-
ния и структуры формируемых пленок по их поверхностному давлению. Несмотря 
на относительную простоту реализации, данный метод имеет недостатки, основ-
ным из которых является контакт чувствительного элемента с объектом контроля. 

По данным многих исследователей [6, 7] наиболее перспективным методом, 
позволяющим работать со слоями субнанометровой толщины, отслеживать изме-
нение их морфологии в процессе сжатия и регистрировать фазовые переходы, 
является угловая микроскопия Брюстера. Традиционно угловую микроскопию 
Брюстера применяют для качественного определения изменения морфологии 
формируемых монослоев. Актуальной является задача построения моделей, по-
зволяющих по данным угловой микроскопии количественно определять характе-
ристики структур мономолекулярных слоев в процессе их формирования на по-
верхностях жидких субфаз. 

При формировании мономолекулярных слоев на поверхности жидкой субфа-
зы их фазовое состояние изменяется от «газообразного» до «твердокристалличе-
ского». Каждое фазовое состояние имеет свои отличительные черты и в первую 
очередь характеризуется степенью упорядоченности и удельной концентрацией 
молекул на единице площади поверхности. «Газообразному» состоянию харак-
терно распределение молекул по всей поверхности жидкой субфазы, при этом 
расстояние между ними намного больше их размера. В «жидком» состоянии рас-
стояние между молекулами приблизительно равно их диаметру. Для «жидкокри-
сталлического» и «твердого» состояний характерна более упорядоченная струк-
тура, они отличаются площадью A, приходящейся на одну молекулу.  

Одним из эффективных методов изучения и моделирования материалов 
и процессов является фрактальный анализ [8, 9], при проведении которого опре-
деляют фрактальную размерность и выявляют закономерности ее изменения под 
влиянием вариации структурных характеристик и физических свойств как от-
дельных компонентов системы, так и их совокупности. 
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Самоорганизующаяся пленка Ленгмюра является классическим фрактальным 
объектом, размерность которого определяется степенью заполнения пространства 
и распределением в нем структурных составляющих (молекул). 

Рассмотрим установление связи между фрактальной размерностью и фазо-
вым состоянием пленок Ленгмюра. Для решения поставленной задачи сгенериро-
ваны структуры мономолекулярных слоев, соответствующих их различным агре-
гатным состояниям. Моделируемые слои представляют собой двухмерные струк-
туры, состоящие из определенного числа молекул, представленных в виде окруж-
ностей. Число молекул выбиралось из условия обеспечения площади, приходя-
щейся на одну молекулу, эквивалентной имеющимся экспериментальным данным 
для реальных веществ. Построение моделируемых слоев осуществлялось в про-
грамме Microsoft Office Visio 2007. Исходными данными при моделировании  
являлись: площади A, соответствующие определенным агрегатным состояниям, 
диаметры реальной Dр.м и моделируемой Dм.м молекул, площадь моделируемой 
пленки Sм.п, имеющей форму квадрата со стороной a. 

При моделировании решалась задача определения числа молекул на площади 
моделируемой пленки, находящейся в различных фазовых состояниях. 

Для обеспечения пропорциональности площадей моделируемой и реальной 
пленок, рассчитаем масштабный коэффициент  

 

2
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где Sм.м и Sр.м – площади моделируемой и реальной молекул соответственно. 
Число молекул, необходимых для покрытия выбранной области, определим 

по формуле  
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где Sр.п – площадь реальной пленки.  
Площади реальной Sр.п и моделируемой Sм.п пленок связаны через масштаб-

ный коэффициент   
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Приравняв правые части выражений (1) и (3) и выразив Sр.п, получим 
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После подстановки (4) в (2), с учетом Sм.п = a 2, найдем выражение для опре-
деления числа молекул, заполняющих моделируемую площадь, 
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В таблице 1 представлены результаты моделирования на примере стеарино-
вой кислоты (длина молекулы 2,5 нм, диаметр 0,47 нм). Анализ данных табл. 1 
показывает, что площади, приходящиеся на одну молекулу, в смоделированных 
слоях входят в диапазон литературных данных, что подтверждает адекватность 
сгенерированных структур реальным пленкам. 
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Таблица 1 
 

Результаты моделирования мономолекулярных структур 
 

Фазовое 
 состояние 
монослоя 

А, нм2/молекулу, 
по данным [10] 

Число 
молекул N 

А, нм2/молекулу, 
по результатам  
моделирования 

Газообразное более 0,240 3249 0,246 
Жидкое 0,220…0,240 3600 0,222 
Жидкокри-
сталлическое 0,195…0,205 3990 0,201 

Твердое 0,185…0,190 4230 0,189 
 
Фрактальный анализ полученных моделей пленочных структур осуществ-

лялся в программе Gwyddion 2.48. Для определения фрактальной размерности 
в программе реализовано четыре алгоритма: метод подсчета кубов, метод триан-
гуляции, вариационный метод (декомпозиция) и метод спектра мощности [11, 12]. 
Наилучшие результаты при обработке изображений дает метод декомпозиции, 
который в случае плоской поверхности, заполненной двухмерными объектами 
круглой формы (в нашем случае – модельное представление молекул), состоит 
в том, что для последовательности расширяющихся плоских ячеек определяется 
вариация интервалов между этими объектами, рассматриваемыми как максимум 
рельефа, и пустотами между ними, являющимися минимумами рельефа. Фрак-
тальная размерность определяется как угловой коэффициент линии регрессии, 
построенной в двойных логарифмических координатах. 

Результаты фрактального анализа изображений смоделированных слоев для 
различных фазовых состояний и их структурные параметры приведены в табл. 2. 

По данным табл. 2 построен график зависимости фрактальной размерности 
от площади, приходящейся на одну молекулу для различных фазовых состояний 
мономолекулярного слоя, представленный на рис. 1. 

 
Таблица 2 

 

Результаты фрактального анализа полученных изображений 
 

Фазовое состояние 
монослоя 

Число 
молекул N А, нм2/молекулу Фрактальная 

размерность D 

Твердое 4230 0,189 2,88 

Жидкокристаллическое 
3990 0,201 2,87 

3720 0,215 2,84 

Жидкое 

3600 0,222 2,81 

3481 0,230 2,81 

3387 0,236 2,81 

Газообразное 

3249 0,246 2,81 

3136 0,255 2,80 

2981 0,268 2,80 

1600 0,500 2,73 
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На кривой, представленной на рис. 1, выделим четыре участка, переход меж-
ду которыми сопровождается скачкообразным изменением фрактальной размер-
ности. Учитывая значения границ интервалов изменения удельной молекулярной 
площади, можно утверждать, что эти участки соответствуют четырем фазовым 
состояниям слоя – газообразному, жидкому, жидкокристаллическому и твердому, 
а скачки фрактальной размерности обусловлены фазовыми переходами первого 
рода. При изменении фазового состояния монослоя от газообразного до твердого 
прослеживается тенденция роста фрактальной размерности, которая, в случае 
плотнейшей упаковки молекул (твердая фаза), достигает значения 2,88. 

Таким образом, на основе результатов проведенного моделирования моно-
молекулярных слоев и фрактального анализа сгенерированных изображений, ус-
тановлена связь фрактальной размерности с удельной молекулярной площадью. 
Изменение фрактальной размерности при фазовых переходах первого рода в са-
моорганизующемся мономолекулярном слое носит скачкообразный характер. 

Полученные результаты могут быть использованы при формировании пле-
нок с заранее заданными свойствами, а также создании новых бесконтактных ме-
тодов контроля поверхностного давления для различных фазовых состояний мо-
номолекулярных пленочных структур на поверхности жидкой субфазы. 
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Abstract: The study found a relationship between the fractal dimension and the 

phase state of the Langmuir films, using the generated structures of monomolecular 
layers corresponding to their various aggregate states. The adequacy of models of 
monomolecular layer structures was verified by calculating their specific area in 
different phase states. The fractal dimension was determined and its dependence on the 
area per molecule for different phase states of the monomolecular layer was established. 
It was found that the change in the fractal dimension during phase transitions of the first 
kind in a self-assembled monomolecular layer has a discontinuous character. 
The obtained results can be used to create films with predetermined properties, as well 
as to develop new non-contact non-destructive methods for monitoring surface pressure 
in monomolecular film structures on the surface of the liquid subphase. 
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Modellierung und fraktale Analyse  
der molekularen Schichtstrukturen 

 
Zusammenfassung: Auf der Grundlage der erzeugten Strukturen von 

monomolekularen Schichten, die ihren verschiedenen Aggregatzuständen entsprechen, 
ist eine Beziehung zwischen der fraktalen Dimension und dem Phasenzustand der 
Langmuir-Filme hergestellt. Die Angemessenheit der Modelle der monomolekularen 
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Schichtstrukturen wird durch die Berechnung ihrer spezifischen Fläche in 
verschiedenen Phasenzuständen bestätigt. Die fraktale Dimension ist bestimmt und ihre 
Abhängigkeit von der Fläche pro Molekül für verschiedene Phasenzustände der 
monomolekularen Schicht ist festgestellt. Es ist auch festgestellt, dass die Änderung der 
fraktalen Dimension bei Phasenübergängen der ersten Art in einer selbst 
zusammengebauten monomolekularen Schicht einen diskontinuierlichen Charakter 
aufweist. Die erhaltenen Ergebnisse können verwendet werden, um Filme mit 
vorbestimmten Eigenschaften zu erzeugen, sowie bei der Entwicklung neuer 
berührungsloser zerstörungsfreier Verfahren zur Überwachung des Oberflächendrucks 
in monomolekularen Filmstrukturen auf der Oberfläche der flüssigen Subphase. 

 
 

Modélisation et analyse fractale des structures  
moléculaires pelliculaires 

 

Résumé: A la base des structures générées des couches monomoléculaires 
correspondant à leurs différents états agrégés est établi le lien entre la dimension 
fractale et l'état de phase des films de Langmuir. L'adéquation des modèles de structures 
des couches monomoléculaires est confirmée par le calcul de leur surface spécifique 
dans de différents états de phase. Est définie la dimension fractale et établi sa 
dépendance de la surface pour une molécule pour les différents états de phase de la 
couche monomoléculaire. Est établi que la mesure de la dimension fractale lors des 
transitions de phase de 1 rang dans une couche monomoléculaire autoorganisée porte un 
caractère agrégé. Les résultats obtenus peuvent être utilisés lors de la création des films 
avec les propriétés définies d’avance ainsi que lors de l'élaboration de nouvelles 
méthodes non destructives sans contact du contrôle de la pression superficielle dans les 
structures monomoléculaires pelliculaires sur une surface de sous-phase du liquide. 
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