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Введение. 

Полимерные материалы всегда связывали с революционными 

преобразованиями в науке и технике. Полимеры уже давно и успешно 

заменяют традиционные изоляционные материалы.  

Многообразие полимерных композиций и возможность получать на их 

основе материалы с широким диапазоном физико-химических свойств 

привели к успешному использованию их в микроэлектронике и радиотехнике 

в качестве конструкционного материала. 

В настоящее время интенсивно ведутся поиски модифицированных 

полимеров со свойствами проводимости. Успех этих исследований может 

привести к революционному преобразованию технологии основных 

компонентов электронной техники. 

На рис. ниже приведены примеры полимеров и значение их 

проводимость. 

Классическим примером полимера, широко используемого в  

«полимерной» электронике, является полиацетилен.  

Его электропроводность можно менять в широком диапазоне, 

например, в процессе синтеза  за счѐт  изменения длины полимерных цепей. 

Свойства любой молекулярной структуры отражены в его электронном 

строении и проявляются в электронных спектрах. 
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Цель данной работы – выполнить расчѐт электронного спектра 

полиэтилена и полиацетилена. 

Для этого необходимо решить следующие задачи: 

1. Предложить новый способ расчѐта электронного спектра 

полиэтилена за счѐт увеличения длины элементарного звена полимера 

2. Выполнить расчѐты электронных спектров полиэтилена и 

полиацетилена 

3. Сравнить результаты расчѐтов с экспериментальными спектрами   
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Работа состоит из трех разделов. 

Первый раздел посвящѐн изучению электронных приборов на основе 

полимерных материалов. Уже в 60-е годы были получены полимеры с 

высокой электропроводимостью, псевдометаллическими и 

полупроводниковыми свойствами. Полиацетилен является классическим 

примером полимера данного класса. Его электропроводимость можно менять 

в широком диапазоне, как в процессе синтеза (путем контроля длины 

полимерных цепей), так и при полевых воздействиях (тепловом, 

электромагнитном, ионизирующим излучением), благодаря 

полисопряженным химическим связям, что приводит к соответствующему 

изменению либо первичной структуры полимера (структурная перестройка), 

либо к изменению степени его полимеризации.  

Изменяя первичную структуру полимера, можно задавать уровни 

молекулярных орбиталей и, следовательно, ширину его запрещенной зоны. 

Продолжая рассмотрение аналогий, можно заметить, что в качестве 

межсоединений можно использовать системы линейных полимеров с 

сопряженными связями. 

Во втором разделе были изучены физические и химические свойства 

полимеров. Физические свойства полимеров зависят от их химических 

составов (углеводород, сложный эфир, галогенид, лактам и др.), также влияет 

молярная масса и строение макромолекул. Полимеры делят на линейные и 

разветвленные гомо-(I), со-(II) или тройные (III) полимеры, блок-сополимеры 

(IV), привитые сополимеры (V) и сополимеры сетчатой структуры (VI). 

Молекулярные цепи способны принимать в пространстве огромное число 

изогнутых конфигураций за счет возможности поворотов элементов цепи 

вокруг ординарных связей, благодаря чему представляют собой свернутые 

клубки, которые непрерывно флюктуируют, переходя из одной конфигурации 

в другую. 
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Большинство полимеров относится к диэлектрикам. Однако их 

диэлектрические свойства лежат в широких пределах и зависят от состава и 

структуры макромолекул. Диэлектрические свойства в значительной степени 

определяются наличием, характером и концентрацией полярных групп в 

макромолекулах. 

В третьем разделе приведен расчет электронного спектра полиэтилена. 

Простейшей структурной моделью полимерного звена может служить 

фрагмент на основе этилена, в которой разрываются двойные связи и 

возникают две ненасыщенные валентности. Спектр молекулы этилена 

состоит из двух полос поглощений в области дальнего УФ с максимумами 

164  и 123 нм. 

На рисунке приведена молекулярная структура и электронный спектр 

этилена. 

 

Электронный спектр поглощения этилена 

 

Далее был предложен следующий подход для расчѐта электронного 

спектра поглощения полимера этилена. В качестве полимерного звена была 

взята не  молекулярная структура  СН2СН2 , а полимерная единица А.  
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Электронный спектр полимерной единицы А имеет совершенно другой 

вид. В нѐм проявляется широкая, сильная по интенсивности полоса 

поглощения в области ближнего УФ и две полосы поглощения слабой 

интенсивности в области 400-200 нм, что согласуется с экспериментальным 

спектром. 

 

 

 

Заключение 

Таким образом, в результате проведѐнных исследований был 

рассмотрен классический способ расчѐта электронного спектра полиэтилена, 

при котором увеличивается длина полимерной цепочки. Такой способ расчѐта 

является очень длительным и требует учѐта краевых эффектов. Был 

предложен новый способ расчѐта электронного спектра полиэтилена за счѐт 

увеличения длины простейшего звена полимера. 

Как показало сравнение с экспериментом, длину элементарного звена 

необходимо выбирать с учѐтом массы полимера, температуры и др. условий. 
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