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КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКИЕ РАСЧЕТЫ ПРОЦЕССОВ
АДСОРБЦИИ ПРОСТЫХ ГАЗОФАЗНЫХ МОЛЕКУЛ

НА ПОВЕРХНОСТЬ ПИРОЛИЗОВАННОГО
ПОЛИАКРИЛОНИТРИЛА

Н.А. Аникеев, И.В. Запороцкова

В работе исследуются адсорбции газофазных молекул водорода, кислорода и фтора на
поверхности одно- и двухслойного пиролизованного полиакрилонитрила. Анализ полученных
результатов установил, что для двухслойного пиролизованного полиакрилонитрила атом азота,
входящий в состав гексагона поверхности, стимулирует процесс адсорбции молекул водорода и
фтора, однако на адсорбцию молекулы кислорода влияет негативно.

Ключевые слова: пиролизованный полиак-
рилонитрил, процесс адсорбции, наноэлектрони-
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Материалы, которые использует человек
в своей деятельности, всегда играли важную,
а часто и определяющую роль в прогрессе
цивилизации.

Ранее [1–2; 7] были изучены процессы ад-
сорбции атомов газовой фазы (водорода, кис-
лорода, фтора) с поверхностью одно- и двух-
слойного пиролизованного полиакрилонитрила
и была доказана возможность создания ком-
позитов на основе ППАН. Интересно было ис-
следовать механизмы адсорбции простых га-
зофазных молекул фтора, кислорода и водоро-
да на поверхности одно- и двухслойного пиро-
лизованного полиакрилонитрила. Данные про-
цессы были изучены с использованием моде-
ли молекулярного кластера в рамках кванто-

во-механического расчетного метода MNDO
при полной оптимизации поверхности  ППАН.

Рассмотрим различные варианты парал-
лельного расположения молекул H2, F2, O2 от-
носительно поверхности.

1. Один атом молекулы ориентирован на
атом углерода поверхности ППАН, в ближай-
шем окружении которого (на расстоянии до
второго соседа включительно) имеются че-
тыре атома азота (рис. 1, атом 1); молекула
располагается параллельно связи С – С (обо-
значена номерами 1–1’ на рис. 1).

2. Один атом молекулы ориентирован на
атом С поверхности, в ближайшем окруже-
нии которого (до второго соседа включитель-
но) имеются три атома азота (рис. 1, атом 2);
молекула параллельна связи С – С и обозна-
чена номерами 2–2’ на рисунке 1.

3. Один атом молекулы ориентирован на
середину связи С – N монослоя (точка 3 на
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рис. 1); молекула параллельна связи и направ-
лена в сторону атома С (направление 3–3’ на
рис. 1).

4. Один атом молекулы ориентирован на
фиктивный атом в центре углеродного гексагона
(точка 4 на рис. 1); молекула параллельна направ-
лению от центра гексагона к атому углерода, то
есть ориентирована в направлении 4–4’ на рис. 1.

5. Один атом молекулы ориентирован на
атом азота (точка 5 на рис. 1); молекула парал-
лельна направлению от атома азота к центру
гексагона, то есть в направлении 5–5’ на рис. 1.

Рис. 1. Варианты расположения
молекул водорода (фтора, кислорода)

относительно монослоя ППАН

В результате расчетов были построены
графики потенциальных энергий процессов ад-
сорбции молекул H2, F2, O2, для всех пяти слу-
чаев положения молекул относительно слоя
одно- и двухслойного ППАН, изображенные
на рис. 2–3. В таблицах 1, 2 представлены ос-
новные характеристики адсорбционных взаи-
модействий.

Заключение

В процессе выполнения работы были
получены следующие основные результаты и
сделаны выводы:

1. Выполнены исследования адсорбции
газофазных молекул водорода, кислорода и фто-
ра на поверхности одно- и двухслойного ППАН
при их параллельной ориентации относительно
поверхности для пяти вариантов направления
молекул; исследованы возможности адсорбции
выбранных молекул над различными по атом-
ному составу гексагонами ППАН.

2. Установлено, что для вариантов 1–3
ориентации молекул водорода, кислорода и
фтора относительно поверхности однослойного
ППАН  адсорбция реализуется для всех выб-

ранных молекул, причем для первого вариан-
та ориентации наблюдается химическая ад-
сорбция для всех молекул, а для вариантов 2
и 3 – химическая адсорбция реализуется толь-
ко для молекулы Н2. Для  O2 и F2 наблюдает-
ся физическая адсорбция (расстояние адсор-
бции больше 2  

 
).

3. Для варианта 4 ориентации выбранных
молекул реализуется адсорбция только для
молекулы кислорода, остальные молекулы
адсорбционных комплексов с ППАН не об-
разуют. Для варианта 5 реализуется химичес-
кая адсорбция молекулы водорода и физичес-
кая адсорбция молекулы фтора. Молекуляр-
ный кислород в данном варианте взаимодей-
ствия на поверхности монослоя ППАН не
адсорбируется.

4. Анализ полученных результатов уста-
новил, что для монослоя ППАН атом азота,
входящий в состав гексагона поверхности,
стимулирует процесс адсорбции молекул во-
дорода и фтора; однако на адсорбцию моле-
кулы кислорода влияет негативно.

5. Установлено, что для вариантов 1–3 ори-
ентации молекул водорода, кислорода и фто-
ра относительно поверхности двухслойного
ППАН  адсорбция реализуется для всех выб-
ранных молекул, причем для первого вариан-
та ориентации наблюдается химическая ад-
сорбция для всех молекул, кроме F2, а для ва-
риантов 2 и 3 – химическая адсорбция реали-
зуется для всех молекул, кроме молекулы F2
во втором случае, в котором наблюдается фи-
зическая адсорбция (расстояние адсорбции
больше 2

 
).

6. Для варианта 4 ориентации выбранных
молекул реализуется адсорбция только для
молекул кислорода и водорода, молекула фто-
ра адсорбционного комплекса с ППАН не
образует. Для варианта 5 реализуется хими-
ческая адсорбция молекулы фтора и физичес-
кая адсорбция молекулы водорода. Молеку-
лярный кислород в данном варианте взаимо-
действия на поверхность двухслойного ППАН
не адсорбируется.

7. Анализ полученных результатов уста-
новил, что для двухслойного ППАН атом азо-
та, входящий в состав гексагона поверхнос-
ти, стимулирует процесс адсорбции молекул
водорода и фтора, однако на адсорбцию мо-
лекулы кислорода влияет негативно.
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Рис. 2. Графики потенциальных энергий процесса адсорбции газофазных молекул на монослой ППАН
для различных вариантов ориентации молекул: а – H2; б – F2; в – O2
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Рис. 3. Графики потенциальных энергий процесса адсорбции газофазных молекул на двухслойный ППАН
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Таблица 1
Основные характеристики процесса адсорбции молекул

водорода, фтора и кислорода на поверхность монослоя ППАН

 H2 F2 O2 

Вариант 1 

r, Å 1,9 1,7 1,8 

E, eV 6,98 6,85 2,09 

Вариант 2 

r, Å 2 2 3 

E, eV 6,55 7,55 8,605 

Вариант 3 

r, Å 1,6 2 2,3 

E, eV 1,49 2,37 6,55 

Вариант 4 

r, Å – – 1,8 

E, eV – – 8,88 

Вариант 5 

r, Å 1,6 2,4 – 

E, eV 6,094 7,04  – 
 

Таблица 2
Основные характеристики процесса адсорбции

молекул водорода, фтора и кислорода на поверхность двухслойного ППАН

 H2 F2 O2 

Вариант 1 

r, Å 1,8 2,3 1,8 

E, eV 7,952 6,033 2,465 

Вариант 2 

r, Å 1,3 2,4 2 

E, eV 10,007 4,6 9,74 

Вариант 3 

r, Å 1,6 1,8 1,8 

E, eV 9,73 1,059 2,26 

Вариант 4 

r, Å 1,3 – 1,6 

E, eV 1,646 – 8,48 

Вариант 5 

r, Å 3,8 1,8 – 

E, eV 4,48 4,05 – 
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KVANTOVO-CHEMICAL CALCULATIONS OF PROCESSES OF ADSORPTION
OF SIMPLE GAS-PHASE MOLECULES ON POLYACRYLONITRILE

PIROLIZOVANNOGO’S SURFACE

N.A. Anikeev, I.V. Zaporotskova

In work adsorptions of gas-phase molecules of hydrogen, oxygen and fluorine on a surface one-
and two-layer pirolizovanny polyacrylonitrile are investigated. The analysis of the received results
established that for two-layer pirolizovanny polyacrylonitrile the atom of the nitrogen which is a part
гексагона of a surface, stimulates process of adsorption of molecules of hydrogen and fluorine, however
adsorption of a molecule of oxygen influences negatively.

Key words: pirolizovanny polyacrylonitrile, adsorption process, nanoelectronics, molecular
cluster, monolayer.


