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Наиболее популярным среди проводящих полимеров считается полианилин (ПАНИ), что обуславливается его уникальной структурой, высокой химической стабильностью и высокой электрической проводимостью при соответствующем модифицировании. Модификация полианилина оксидами металлов, графеном и его производными, а также создание композитов на его основе позволяет влиять на характеристики полимера, например изменение электропроводности, которое может быть вызвано как изменениями морфологии, микроструктуры поверхности, так и изменениями электронной структуры, взаимодействием полимерной цепи с допантами. Таким образом, понимание механизмов взаимодействия полианилин-допант, выяснение влияния на форму полианилина параметров синтеза: температурной обработки, используемого допанта и др, в композитах на основе полианилина является актуальной задачей материаловедения в области разработки энергоэффективных материалов для их дальнейшего прикладного использования. 

Электронная структура различных форм полианилина и композитов на его основе исследована методом УФ-видимой спектроскопии поглощения. Образцы для исследования получены бескислотным методом, являющийся перспективным вследствие возможности получать полианилин без кислот, что делает этот метод более безопасным для окружающей среды, с последующим термостатированием [1]. Наличие двух полос на УФ-спектрах, соответствующих аминной и иминным группам, позволяет сделать вывод, что полианилин в исследуемых образцах находится в частично окисленном состоянии. Модификация полианилина оксидами металлов привела к смещению полос поглощения, что свидетельствует об изменении формы полианилина в ПАНИ/Me. 

Для теоретической интерпретации имеющихся экспериментальных данных рентгеновской спектроскопии поглощения были построены модельные структуры, проведена их геометрическая оптимизация на основе теории функционала электронной плотности. Для всех оптимизированных структур рассчитаны теоретические спектры рентгеновского поглощения, методом конечных разностей в полном потенциале с помощью программного комплекса FDMNES. Для полученных спектров проводили процедуру лоренцевской свертки для учета эффектов уширения.
На основе полученных методом УФ-видимой спектроскопии данных была определена ширина оптической запрещенной зоны (Eg) для чистого полианилина и композитов по графикам Тауца. Выявлено, что добавление модифицирующих добавок в ходе химической полимеризации полианилина позволяет уменьшить ширину запрещённой зоны и подобные материалы имеют перспективу применения в суперконденсаторах и оптических устройствах.
Исследование выполнено за счет гранта Российского научного фонда № 23-22-00459 и частично в рамках реализации ГЗ ЮНЦ РАН на 2022 г. № гр. проекта 121100500084-2. 
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