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Одним из наиболее перспективных материалов для создания газочувствительных сенсоров является полиакрилонитрил (ПАН) - синтетический линейный полимер, общая формула которого 
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Существует несколько способов формования полиакрилонитрильных волокон, одним из которых является ИК-отжиг. Модифицирование полиакрилонитрила соединениями металлов, например кобальта, позволяют улучшать функциональные характеристики материала.
Так атомы Co, располагаясь между цепями макромолекул органического полимера, способствуют передаче электронов между ними. Присутствие Co в пленке ПАН улучшает сенсорные свойства, делает пленку более чувствительной к газам и увеличивает проводимость материала. Наличие ионов металла в цепочке ПАН позволяет полимеру из диэлектрика стать полупроводником или проводником за счет уменьшения ширины запрещенной зоны.
Целью данной работы является исследование локальной атомной структуры полиакрилонитрила допированного кобальтом, на основе методов квантово-химического моделирования и теоретической интерпретации спектров рентгеновского поглощения. 

Была построена модель, состоящая из двух цепочек карбонизированного полиакрилонитрила, в межслоевое пространство помещен атом кобальта, который образует химические связи с цепочкой ПАН через атомы азота.
Проведена процедура геометрической оптимизации структуры цепочки Co/ПАН в обобщенном градиентном приближении (GGA) с использованием модели обменно-корреляционного функционала Пердью-Бурке-Эрзенхова (PBE) и базисным набором TZP, при полном заряде системы (-3) и суммарным спином 4. Для оптимизированной модели Co/ПАН был рассчитан спектр NEXAFS для K-края углерода методом конечных разностей в программном комплексе FDMNES. 

Проведенное сравнение моделируемого спектра двух-цепочной структуры Co/ПАН с экспериментом, взятым из литературы [1], показало хорошее согласие экспериментальных и теоретических данных. В то же время спектры полиакрилонитрила на этапе карбонизации как с металлом, так и без него оказались отличны от эксперимента по интенсивности и энергетическому положению пиков. Таким образом, добавление дополнительных слоев в молекуле полиакрилонитрила, допированного кобальтом, показало на практике наилучший результат в согласии с экспериментом. Это свидетельствует об образовании химической связи ионов кобальта с цепью полимера.
Выражается особая благодарность научному руководителю профессору кафедры физики наносистем и спектроскопии ЮФУ Яловега Г.Э. 
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