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���������: � ���	
� ��
	
	� �
	�-�
	� �	
������	� ��	��
��	 �	
����	����� 
	����
���� �	����� �����	
	�	
	� � ���
��� (�7�16), 
����� (�10�22), 
	
����� 
(�12�26) 	
�	��
����	 �	�����	�
� 	���	
���
�����	�����. �	������ �������	�
� 
!������ �����	
�"�
��# �	����� �����	� 	
 ���	�, �����
�����$%�� �� 	����
�-
��$ 	
�	��
����	 �	�����	�
� ����
���� 	���	
���
�����	�����. &���
����' 
����	��� ���	#
�'� 	����
���	��'� �	�
	#��# �����	� �� ����
���� 	���	
���-

�����	�����. �	�
�	��� �������	�
� !������ �����	
�"�
��# 	
 ����� �
	�	� � 
����. 
�������� �����. �����	
	�	
', �	
����	����� 	����
����, �	�����	�
� ����
��-
��, 	���	
���
�����	����. 

 
&����
���# ���	����	����'� �� �	�����	�
� ����
���	� ��	��
������� �	�
���-

��" �	�	*	 ������� [1–6]. � 
	 +� ����# ����
�# ���	 ���	
, �	��#%���'� 	����
�-
��� ���/�
������� �����	
	�	
	� �� ����
��������	" �	�����	�
�. 

���
	#%�# ���	
� �	��#%��� � �����
	����$ ��+�	�����#��'� �����	
�"�
��" 
�����	
	�	
	� � �	�����	�
�$ 	���	
���
�����	�����. 8�	��� ��	���	
�'� 	���	-

���
�����	����	� ��� ������"	����������� �	�
�����# �����
�' ��� ��%��
��, 	��-
��
���$%�� +�
��� ����
���' [7–13]. 

�'�������# ��	�	
��� ��
	
	� �
	�-�
	� �	
������	� [14�17]. 8	
��� �	����� 
�'�� �	�
�	��' �	 �		�
���
�� �� �
	�	�, ���
�# �	�����' �����	� �
���-���#��. 
;����' <��, =��2 � ���3 �'�� �������' �	
����'�� �
	���� �', !�����# �����	-

�"�
��# �	
	�'� �	�	*	 	���'���
 �����	
�"�
��� �������'� ����� [18–19]. @���# 
������ 
����
 �������	�
� !������ �����	
�"�
��# 	
 �������, 	���
��#$%�� �����-
�	� ����	�	+���� �	�����, �	��� ���
�	", �
	 �����
����	 	�������
 �����
	�����. 

A�����# �����	
�"�
��# � ���
�
���#�
�# � ��
� ����' ������� !������ �����	-

�"�
��# ��+
� �
	���� �	�����' � �
	���� �	�����	�
� ����
����, �	
	��# 	���
�-
�#�
�# �		
�	*����� (�	
������ B�����
��+	���) [17]: 
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(1) 

 

�
� � >0 – ������� #�', �  – ����
	#��� ��+
� 	

����'�� �
	����, ��� �	
	�	� 
Eij=0; rij – ����
	#��� ��+
� �
	�	� �	�����	�
� i � �
	�	� �	�����' j. 
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� �
���
��� 	���	
���
�����	����� �
	�' ������# � ����	�	
� 	�����$
 �����-
�		������$ ����. E���
	#��� ��+
� �
	���� Si–O � ���� ����	 1.63Å, ����
	#��� Si–� 
– 1.88Å. �������� �����
�	�	 ���� Si–O–Si �	�
���#�
 168, ���� &–Si–O – 109.5 ���.1. 

 

 
E��.1. �
���
��� ��	�
����
����'� �	����� :    – (Si) ������",  F  – (O) ����	�	
, 

G – (C) �����	
 (a); 3D �	
��� �	�����	�
� 	���	
���
�����	����� (�) 
 

A�����# �����	
�"�
��# 	���
��#�
�# �		
�	*����� (1), �
� �������# ������
�	� 
�����	
�"�
��# 
�# ����� �'…�', Si…Si, O...O �'�� ��#
' �� ���	
 [24–26]. �	
�����-
�' �����	
�"�
��#, �'…&, � C'…Si ������
'������ ���� �� �	�	*	 �����	���
	���-
*��	 ���# �������� �

�
���	�
� ���-
��-������	�'� ��
���	� � ������	 ���
���	 
��	��
������	�	 � �����
��' �� ���. 2. 

 
E��.2. A�����# �����	
�"�
��# ��+
� �
	����: �����# 1 - �'…O, �����# 2 - �'…Si 
 

J� ������� 2 ��
�	, �
	 
�# ����� �'…& � =0.76 ��+/�	��, � =3.15 
�

A , � 
�# 

�����' C'…Si � =0.385 ��+/�	��, � =3.89 
�

A . 
8	+�	 	
��
�
�, �
	 � !
��� �������#�� �
	�-�
	� �	
������	� �'�� �	�����' 

�������# 	����
���� �	����� +�
�	����
��������	�	 	�
��������/����� �� �	����-
�	�
� ����
���	� ���/�
� � �	��!
����� [20–21] �	
	�'� ���$
 �	�	*�� �	������ � 
!���������
����'�� 
���'�� [22–23]. 

&����
���# �	�����' 	
�	��
����	 �	�����	�
� ����
���� 	���
��#�
�# ������ 
M, N, P (���. 3), �	
	�'� �����#���� 	
 0º 
	 180º � *��	� 10º. Q
��� X,Y,Z – ���
��� 
�		�
���
, ��#�����# � �	�����	�
�$ ����
����; 1,2,3 – ���
��� �		�
���
, ��#�����# � 
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����	�	�����	"; M – �	�#��'" ��	� 	�� 1 � ���	
��+�	" ���
��� �		�
���
; N – ���-
��
 	�� 1 (��	� ��+
� ��	��	�
#�� XZ � 1Z); P – �����
 �	
��+�	" ���
��' (��	� 
��+
� ��	��	�
#�� 1Z � 12). 

�������	� �������� ����
	#��# a 	
 ���
�� ������� �	�����' 
	 ��	��	�
�, ��	-
�	
#%�" ����� ���
�' ������� �
	�	� 	���	
���
�����	�����, �	�
���#$%�� �	-
�����	�
�, ����� ����'� 3 Å � ��	�	
��� ����������$ !������ �	 �'�	
� a. 

 
E��.3. ������	� ����	�	+���� ���
�� �		�
���
,  

��#����'� � �	�����	" (1, 2, 3) � �	�����	�
�$ (x, y, z). 
M – �	�#��'" ��	� 	�� 1 � ���
��� x, y, z,  
N – �����
 	�� 1 (��	� ��+
� ��	��	�
#�� xz � 1z) 

 
� ������
�
� ���� �'�� �	�����' �������	�
� !������ �����	
�"�
��# ����
���� 

	���	
���
�����	����� � �	�������� �����	� – ���
��� (�7�16), 
����� (�10�22), 
	
�-
���� (�12�26), 	
 ���	� 	����
���� M, N, P. 

 
E��.4. Q������	�
� !������ �����	
�"�
��# ���
��' 

	���	
���
�����	���� – ���
�� (�7�16) 	
 ���	� 	����
���� M, N, ��� P=0° (�) 
� 	
 ���	� 	����
���� M, P, ��� N =0° (�) 
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E��.5. Q������	�
� !������ �����	
�"�
��# ���
��' 	���	
���
�����	���� – 
���� (�10�22) 

	
 ���	� 	����
���� M, N, ��� P=30° (�) � 	
 ���	� 	����
���� M, P, ��� N =30° (�) 
 
 

 
E��.6. Q������	�
� !������ �����	
�"�
��# ���
��' 	���	
���
�����	���� – 
	
����� 

(�12�26) 	
 ���	� 	����
���� M, N, ��� P=50° (�) � 	
 ���	� 	����
���� M, P, ��� N =50° (�) 
 

J� ������	� 4 – 6 ��
�	, �
	 !�����# ��+�	�����#��	�	 �����	
�"�
��# �����	� 
�� �	�����	�
� ����
���� 	���	
���
�����	����� ��%��
����	 ������
 	
 
��� ���	� 
	����
���� M, N, P, ��� !
	� 	
��
��, �
	 � ����������� ����� �
	�	� �����	
� � �	-
�����#��	" ���� !�����# �����	
�"�
��# ����������
�# �	 ���	�$
�	" ��������. 

Q������	�
� �������� !������ �����	
�"�
��# ��+
� �	�������� �����	� � �	-
�����	�
�$ 	���	
���
�����	����� 	
 
���' ���� ���
�
������ �� ������� 7. 



������� 	
��. 
��. «������ - 	���������». 2012. � 2  

 166

 
E��. 7. Q������	�
� �������� !������ �����	
�"�
��# ��+
� �	�������� �����	� 

� �	�����	�
�$ 	���	
���
�����	����� 	
 
���' ���� 
(N – ����	 �	
����'� �
	�	� �����	
� �' � �	������) 

 
�	����#�� /������" ������
�����# T	�������, � ���# �������� !������ �����	-


�"�
��# E, �'�� 	���
����' ���	#
�	�
� 	����
���" ��� �������'� �������#� ���	� 
M, N, P. 
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(2) 

 

�
� ���k /1038.1 23���  – �	�
	#���# T	�������. 
�� ���.8 – 10 �����
��' �������	�
� ���	#
�	�
� 	����
���� ���
�� (�7�16), 
�-

��� (�10�22), 
	
���� (�12�26) �� �	�����	�
� ����
���� 	���	
���
�����	����� 	
 ��-
�	� M, N, P ��� T=293 K 

 

 
E��.8. ���	#
�	�
� 	����
���� �	�����' ���
�� �� �	�����	�
� 	���	
���
�����	����� (�) 

�������	�
� 	
 M, N, ��� P=0° (�) �������	�
� 	
 M, P, ��� N=0° 
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E��.9. ���	#
�	�
� 	����
���� �	�����' 
����� 
�� �	�����	�
� 	���	
���
�����	����� (�), 

�������	�
� 	
 M, N, ��� P=0° (�), 
�������	�
� 	
 M, P, ��� N=0° 

 
 

 
 

E��.10. ���	#
�	�
� 	����
���� �	�����' 
	
����� 
�� �	�����	�
� 	���	
���
�����	����� (�), 

�������	�
� 	
 M, N, ��� P=30° (�), 
�������	�
� 	
 M, P, ��� N =30° 
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��� ��
�	 �� ������	� 8 – 10, �������� ���	#
�	�
� W ���������� ~5% 	����
�-
��	��'� �	�
	#��" �	����� �����	� 	
�	��
����	 �	�����	�
� 	���	
���
�����	�-
����, �� �	�#
	� �	��*� ���	#
�	�
� ���������� 	�
����'� �	�
	#��". 

�	�����' �������	�
� !������ �����	
�"�
��# �	����� �����	
	�	
	� � �	����-
�	�
�$ 	���	
���
�����	����� 	
 ���	�, �����
�����$%�� �� 	����
���$. ��"
��' 
���	#
�	�
� 	����
���	��'� �	�
	#��". �	������ �������	�
� !������ �����	
�"-
�
��# �����	
	�	
	� � �	�����	�
�$ 	���	
���
�����	����� 	
 ����� �
	�	� � �	��-
����. 

E��	
� �'�	����� �	 ����
�� E\\J ^10–07–00385–a, 12-07-90007-T��_� � ����-

�� �����
��
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ALKANES INTERACTION WITH OLYGODIMETHYLSILOXANE SURFACE  
 

D. Chausov,  M. Svetlov,  V. Belyaev,  A. Dadivanyan 
 

Moscow Region State University, 
10a, Radio str., Moscow, 105005, Russia 

 
Abstract. Orientation of hydrocarbon molecules � heptane (�7�16), decane (�10�22), do-
decane (�12�26) towards the surface of olygodimethylsiloxane crystals has been simulat-
ed. The dependence of the interaction energy of alkane molecules with the surface on an-
gles characterizing their orientation relatively to the olygodimethylsiloxane crystal sur-
face is calculated. The dependences of the probability of various orientational states on 
the orientation angles are found. The dependence of the minimal value of the hydrocar-
bons interaction energy of with the surface on the number of atoms in the molecule is 
found. 
Key words: hydrocarbons, orientation simulation, crystal surface, olygodimethylsiloxane. 


