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В работе рассмотрена потенциальная энергия взаимодействия квазитвердой полярной молекулы адсорбата с полубесконечным кристаллом графита при наличии на его поверхности мономолекулярного слоя полярных анизометричных частиц модификатора. Для энергии электростатических взаимодействий "адсорбат – модификатор" в диполь-дипольном приближении путем преобразования решеточных сумм получено выражение:
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где индексом 
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 обозначены молекулы модификатора в элементарной ячейке, 
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 и 
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 – параметры прямоугольной элементарной ячейки монослоя модификатора, 
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 – координаты центра масс 
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-ой молекулы модификатора в элементарной ячейке, 
[image: image12.wmf]o

x

, 
[image: image13.wmf]o

y

 и 
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z

 – координаты центра масс молекулы адсорбата в системе координат, связанной с адсорбентом, центры диполей совпадают с центрами масс молекул, вспомогательные функции 
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причем 
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Для описания дисперсионных взаимодействий использованы потенциалы Леннард-Джонса (6, 12). Показано, что формулу, пригодную для практического расчета потенциальной энергии "адсорбат – адсорбент", можно получить, если моделировать непроницаемый для молекул адсорбата монослой модификатора силовыми центрами, образующими двумерную решетку с трансляционной периодичностью, и силовыми центрами, равномерно распределенными в плоскости, параллельной наружной грани кристалла графита.
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