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ВИПАДКОВА ПОСЛIДОВНА
АДСОРБЦIЯ ДИСКОПРЯМОКУТНИКIВ,
ПОКРИТИХ ВIДШТОВХУЮЧИМИ ОБОЛОНКАМИУДК 532.6

Проведено дослiдження адсорбцiї анiзометричних частинок (дископрямокутникiв) на
двовимiрнiй площинi. Спiввiдношення сторiн (вiдношення довжини до ширини 𝜀 = 𝑙/𝑑)
змiнювали в iнтервалi 𝜀 = 1–10. Було вивчено модифiковану модель випадкової послi-
довної адсорбцiї (RSA). У цiй моделi частинки були покритi оболонками, що вiдштов-
хуються. Основними параметрами моделi є товщина проникної оболонки 𝑅𝑐 i макси-
мальна кiлькiсть 𝑍𝑚 оболонок найближчих частинок, яку може перетнути оболонка
наступної осадженої частинки. Обговорено поведiнку ступеня покриття поверхнi в
насиченому станi при рiзних значеннях параметрiв 𝑅𝑐, 𝑍𝑚, 𝜀.
К люч о в i с л о в а: адсорбцiя, двовимiрнi плiвки, стан насичення, мiжчастинковi взає-
модiї.

1. Вступ
Модель випадкової послiдовної адсорбцiї (RSA)
широко застосовується для вивчення структури
адсорбцiйних шарiв на поверхнi [1, 2]. В цiй моде-
лi кожна наступна спроба адсорбцiї нової частинки
супроводжується з перевiркою вiдсутностi її пере-
тину з ранiше осадженими. Частинки в осадi фi-
ксуються i не змiнюють свого просторового поло-
ження та орiєнтацiї. Частинки осаджуються до до-
сягнення стану насичення (джамiнгу).

Широку популярнiсть модель RSA набула по-
чинаючи з вивчення адсорбцiї вiдрiзкiв на одно-
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вимiрнiй лiнiї [3]. В даному випадку для ступеня
покриття у станi насичення було отримано точне
значення 𝜙𝑗 ≈ 0,748. В результатi комп’ютерних
обчислень для моделi осадження дискiв на двови-
мiрнiй (2D) площинi було отримано 𝜙𝑗 ≈ 0,547
[4]. На даний час модель RSA широко викори-
стовується для моделювання адсорбцiйних явищ
при осадженнi макромолекул та колоїдних части-
нок [5].

Для анiзометричних частинок ступiнь покрит-
тя поверхнi у станi насичення 𝜙𝑗 залежить вiд
аспектного вiдношення 𝜀 (це вiдношення довжини
частинки до її ширини). Зокрема для неорiєнто-
ваних дископрямокутникiв максимальне значення
𝜙𝑗 ≈ 0,584 спостерiгається при 𝜀 ≈ 1,84 i вели-
чина 𝜙𝑗 монотонно зменшується при подальшому
зростаннi 𝜀 [6]. Для частково-орiєнтованих диско-
прямокутникiв спостерiгалася аналогiчна поведiн-
ка, причому ступiнь упорядкування суттєво впли-
ває на залежностi 𝜙𝑗(𝜀) [7].
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Рис. 1. Приклад фрагмента упаковки у станi насичення
для дископрямокутникiв з аспектним вiдношенням 𝜀 = 10.
Кожна частинка оточена проникною оболонкою товщиною
𝑅𝑐 = 1, яка зображена пунктирною лiнiєю. Частинка, що
осаджується позначена номером 0 i при 𝑍𝑚 = 6 вона пере-
тинає не бiльше шести оболонок сусiднiх частинок

При наявностi специфiчних взаємодiй мiж ча-
стинками, або частинками i поверхнею структу-
ра адсорбцiйних плiвок може суттєво змiнювати-
ся. Такi ефекти детально проаналiзованi для рi-
зних моделей кооперативної послiдовної адсорбцiї
(CSA) [8]. Для цих моделей спостерiгалися скла-
днi структури, ефекти кластерiзацiї та просторовi
кореляцiї. При наявностi особливої структури по-
верхнi спостерiгалися також суттєвi змiни в стру-
ктурi покриттiв [9]. Роль електростатичних взає-
модiй на адсорбцiю частинок була детально вивче-
на [10]. Були проведенi дослiдження моделей RSA
осадження частинок на частково покритих [11] i
неоднорiдних поверхнях [12].

Вивченi також процеси формування RSA плiвок
дископрямокутникiв в тонких каналах [13] i для
двохстадiйних RSA моделей, наприклад, коли по-
верхня спочатку покривається дисками потiм ди-
скопрямокутниками [14]. В цих роботах детально
вивчено кiнетику RSA осадження, значення сту-
пеня покриття поверхнi у станi насичення 𝜙𝑗 та
структуру адсорбцiйних шарiв.

У цiй роботi аналiзується модифiкована модель
RSA для осадження дископрямокутникiв при вра-
хуваннi вiдштовхувальної взаємодiї мiж частинка-
ми. В модифiкованiй моделi частинки покритi вiд-
штовхувальними оболонками, якi сприяють роз-
пушуванню адсорбцiйних шарiв. В роботi проана-
лiзована залежнiсть ступеня покриття поверхнi у

станi насичення 𝜙𝑗 вiд параметрiв моделi (товщи-
ни оболонки 𝑅𝑐 i максимальної кiлькостi найближ-
чих сусiдiв 𝑍𝑚) та аспектного вiдношення 𝜀.

2. Комп’ютерна модель

Дископрямокутники випадково i послiдовно оса-
джувались на двовимiрну площину. Аспектне вiд-
ношення визначалося як 𝜀 = 𝑙/𝑑, де 𝑙 i 𝑑 це є
довжина i товщина прямокутника, вiдповiдно. Всi
довжини в моделi вимiрювалися в одиницях 𝑑. За-
гальний розмiр системи становив 𝐿 × 𝐿 i викори-
стовувалися перiодичнi граничнi умови. В тради-
цiйнiй моделi RSA перетин осаджуваної частинки
з попередньо осадженими є забороненим. У да-
нiй моделi перетин частинок був також заборо-
неним. Кожна частинка була оточена проникною
вiдштовхувальною оболонкою товщиною 𝑅𝑐(≥ 0),
яка на рис. 1 зображена пунктирною лiнiєю. При
кожнiй спробi осадження нової частинки пiдрахо-
вувалася кiлькiсть частинок 𝑍, якi перетинають
оболонку частинки в мiсцi осадження (частинка
0). Потiм перевiрялося виконання умови 𝑍 ≤ 𝑍𝑚,
де 𝑍𝑚(≥ 0) це максимально дозволена кiлькiсть
перетинiв оболонок. При вдалiй спробi осаджен-
ня, нова частинка фiксувалася в списку осаджених
частинок i робилася спроба осадження нової ча-
стинки. Наявнiсть такої вiдштовхувальної оболон-
ки фактично вiдповiдає модифiкацiї моделi RSA,
при якiй адсорбцiйний шар розпушується. Вели-
чина 𝑍𝑚 визначає iнтенсивнiсть вiдштовхуваль-
них взаємодiй. Зокрема, при 𝑍𝑚 = 0 вони є ма-
ксимальними i поступово спадають при збiльшен-
нi 𝑍𝑚. При вiдсутностi оболонки (𝑅𝑐 = 0) або при
(𝑍𝑚 → ∞) ця модель вiдповiдає звичайнiй моде-
лi RSA.

Осадження частинок продовжувалося до дося-
гнення максимально можливого ступеня покриття
поверхнi

𝜙𝑗 = 𝑁(𝜋/4 + 𝜀− 1)𝑑2/𝐿2,

де 𝑁 це є кiлькiсть частинок у станi насичення.
На рис. 1 наведено прилад фрагмента упаковки

у станi насичення для частинок з аспектним вiд-
ношенням 𝜀 = 10, товщиною оболонки 𝑅𝑐 = 1 та
𝑍𝑚 = 6.

В данiй роботi всi розрахунки були виконанi для
фiксованого значення 𝐿 = 256, яке суттєво переви-
щувало довжину частинок 𝑙. Значення 𝜀 змiнюва-
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Рис. 2. Залежностi ступеня покриття у станi насичення 𝜙𝑗 вiд параметра 𝑍𝑚 для рiзних товщин оболонки 𝑅𝑐. Данi
наведено для аспектних вiдношень 𝜀 = 4 (а) i 10 (б). Горизонтальна пунктирна лiнiя вiдповiдає ступеню покриття у станi
насичення для звичайної моделi RSA без вiдштовхування частинок. На вставках також показанi приклади упаковок для
звичайної моделi RSA

лося на iнтервалi 1 ≤ 𝜀 ≤ 10. Для кожного набору
параметрiв 𝜀, 𝑅𝑐, 𝑍𝑚 генерувалося по 10–100 рi-
зних просторових розподiлiв частинок. Представ-
ленi в роботi значення 𝜙𝑗 були усередненi по рi-
зних просторових розподiлах частинок. Похибки
обчислень на графiках вiдповiдають стандартнiй
похибцi середнього значення вибiрки.

3. Результати та їх обговорення

На рис. 2 наведено приклади поведiнки ступеня
покриття у станi насичення 𝜙𝑗 вiд величини 𝑍𝑚

для рiзних товщин оболонки 𝑅𝑐 = 1–10 та для
двох значень аспектного вiдношення 𝜀 = 4 (а) i 10
(б). Величина 𝜙𝑗 збiльшувалася зi зростанням 𝑍𝑚 i
поступово наближалася до значення, що вiдповiд-
ало ступеню покриття для звичайної моделi RSA
при вiдсутностi вiдштовхувальних оболонок (гори-
зонтальна пунктирна лiнiя). Найбiльш сильно на-
явнiсть вiдштовхувальних оболонок проявлялось
при великих значеннях 𝑅𝑐 i 𝑍𝑚 = 0. В цьому ви-
падку режим насичення спостерiгався при досить
малих 𝜙𝑗 . При фiксованому значеннi 𝑅𝑐 i збiль-
шеннi 𝑍𝑚 вiдштовхування мiж частинками посла-
блювалось i це призводило до ущiльнення упако-
вок, тобто росту величини 𝜙𝑗 . При досить вели-
ких 𝑍𝑚 > 𝑍RSA

𝑚 спостерiгався перехiд до режиму
адсорбцiї в звичайнiй моделi RSA.

Рис. 3. Залежнiсть граничного значення 𝑍RSA
𝑚 вiд товщи-

ни оболонки 𝑅𝑐 для двох фiксованих значень аспектного
вiдношення 𝜀 = 4 i 10

На рис. 3 наведено приклади залежностей ве-
личини 𝑍RSA

𝑚 вiд товщини вiдштовхувальної обо-
лонки 𝑅𝑐 для двох значень аспектного вiдноше-
ння 𝜀 = 4 i 10. Величина граничного значення
𝑍RSA
𝑚 , при якому спостерiгався перехiд до режи-

му звичайної моделi RSA, збiльшувалася з ростом
𝑅𝑐. Для досить малих значень 𝑅𝑐 ≤ 4 поведiнка
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Рис. 4. Приклади залежностей ступеня покриття у ста-
нi насичення 𝜙𝑗 вiд аспектного вiдношення 𝜀 для рiзних
значень максимальної кiлькостi найближчих сусiдiв 𝑍𝑚 i
фiксованої товщини оболонки 𝑅𝑐 = 1. Пунктирна крива
вiдповiдає залежностi 𝜙𝑗 вiд 𝜀 для звичайної моделi RSA

𝑍RSA
𝑚 (𝑅𝑐) для 𝜀 = 4 i 10 практично не вiдрiзняла-

ся, але при бiльших 𝑅𝑐 ця поведiнка була суттєво
вiдмiнною. Наведенi залежностi 𝑍RSA

𝑚 (𝑅𝑐) в певнiй
мiрi можна розглядати як двовимiрнi фазовi дiа-
грами для частинок з рiзним значенням 𝜀. Зокре-
ма, при 𝑍𝑚 < 𝑍RSA

𝑚 структура упаковок насичен-
ня була розпушеною, а при 𝑍𝑚 ≥ 𝑍RSA

𝑚 структура
цих упаковок спiвпадала з структурою характер-
ної для звичайної моделi RSA.

На рис. 4 наведено приклади залежностей сту-
пеня покриття у станi насичення 𝜙𝑗 вiд аспектно-
го вiдношення 𝜀 для фiксованої товщини оболон-
ки 𝑅𝑐 = 1 i рiзних значень максимальної кiлько-
стi найближчих сусiдiв 𝑍𝑚. Цiкавою особливiстю
представлених залежностей є наявнiсть максиму-
му 𝜙𝑗(𝜀), положення якого залежить вiд 𝑍𝑚. За-
значимо, що для звичайної RSA (пунктирна кри-
ва) максимальне значення 𝜙𝑗 ≈ 0,584 спостерiга-
лося при 𝜀 ≈ 1,84 [6]. При зменшеннi 𝑍𝑚 → 0 (тоб-
то при посиленнi вiдштовхування мiж частинка-
ми) величина 𝜙𝑗 в цьому максимумi зменшувалася
i вiн спостерiгався при бiльших величинах 𝜀.

4. Висновки

Проведено дослiдження адсорбцiї анiзометричних
частинок (дископрямокутникiв) на поверхнi. Спiв-

вiдношення сторiн (вiдношення довжини до шири-
ни 𝜀 = 𝑙/𝑑) змiнювали в iнтервалi 𝜀 = 1–10. Вико-
ристовували модифiковану модель випадкової по-
слiдовної адсорбцiї (RSA). У цiй моделi частин-
ки були покритi оболонками, що вiдштовхуються.
Основними параметрами моделi є товщина прони-
кної оболонки 𝑅𝑐 i максимальна кiлькiсть 𝑍𝑚 обо-
лонок найближчих частинок, яку може перетнути
оболонка наступної осадженої частинки. Обгово-
рено поведiнку ступеня покриття поверхнi в на-
сиченому станi при рiзних значеннях параметрiв
𝑅𝑐, 𝑍𝑚, 𝜀. В подальших дослiдженнях планується
вивчення унiфiкованої моделi RSA з врахуванням
притягальних i вiдштовхувальних взаємодiй, а та-
кож детальне вивчення пористої структури упако-
вок цiєї моделi.

Робота виконана при частковiй фiнансовiй
пiдтримцi Нацiональної академiї наук Украї-
ни (проекти 0123U101080 (КПКВК 6541230),
0123U104433, М.Л, М.В) i Мiнiстерства освiти i
науки України (проекти DI 247-22 650 23BF05101,
Л.Б. i 0122U001859, М.П).
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RANDOM SEQUENTIAL
ADSORPTION OF DISCORECTANGLES
COVERED WITH REPULSIVE SHELLS

Adsorption of anisometric particles (discorectangles) on a two-

dimensional substrate has been studied. The aspect ratio (the

length-to-width ratio 𝜀 = 𝑙/𝑑) was changed within the inter-

val 𝜀 = 1–10. A modified random sequential adsorption (RSA)

model is studied. In this model, the particles were covered with

repulsive shells. The main parameters of the model are the

thickness 𝑅𝑐 of the permeable shell and the maximum number

𝑍𝑚 of the shells of the nearest particles that can be crossed

by the shell of the next deposited particle. The behavior of the

degree of surface coverage in the saturated (jammed) state at

various values of the parameters 𝑅𝑐, 𝑍𝑚, and 𝜀 is discussed.

Ke yw o r d s: adsorption, two-dimensional films, jamming, in-
terparticle interactions.
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