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Загрязнение атмосферы и необходимость контроля промышленных газовых выбросов вызывают повышенный интерес к проблемам экспрессного газового анализа, проводящегося автоматически в режиме реального времени. Одним из способов решения этой проблемы является использование сенсоров полупроводникового типа. Возникаю-щие при этом изменения электрофизических свойств поверхности  являются ее откликом и функционально связаны с содержанием определяемого вещества

В настоящее время нашей научной группой ведутся исследования, направленные на разработку таких сенсоров. В качестве газочувствительного слоя сенсора проводимости  исследованы металлокомплексы порфиринов (МКП), которые являются полупроводниками р-типа. Объектами исследования являлись этиопорфирины никеля, кобальта и меди: EPNi(II), EPCo(II), EPCu(II), напыленные в вакууме на ситалловые подложки со встречно-штыревой электродной структурой, изготовленной из никеля. В рамках наших исследований большое внимание уделяется изучению механизма взаимодействия тонких пленок  металлокомплексов порфиринов и соответствующих газов. С этой целью были проведены измерения проводимости тонких пленок при разной температуре на экспозиции аммиака (содержащего воду), а также теоретические исследования термодинамики взаимодействия молекул порфиринатов меди, кобальта, никеля, цинка с аммиаком. Теоретические исследования были выполнены с применением программного пакета Gaussain 03 в следующих теоретических приближениях: метод - DFT, функционал PBE (для возбужденных состояний использовался метод TD-DFT), базис 6-31G(d,p), эффективный остовный потенциал – SDD. При решении теоретических задач о термодинамических факторах образования данных аддуктов присоединения, также были учтены барьеры внутреннего вращения боковых заместителей рассмотренных порфиринов – это позволило обосновать выбор центра для атаки молекулы газа. Результаты термодинамических исследований показали, что свободная энергия Гиббса для такого рода взаимодействий не превышает 100 кДж/моль, что свидетельствует о сорбционном характере взаимодействий между металлоэтиопорфиринами и аммиаком для основного электронного состояния молекул соответствующих порфиринов. Исследование проводимости тонких пленок при различной температуре подтверждает этот факт – данные о проводимости согласуются качественным образом с данными, полученными теоретически.  При экспозиции тонких пленок металлоэтиопорфиринов излучением с длиной волны ~ 400 нм (специфическая полоса максимума поглощения для этиопорфиринов) наблюдается рост их чувствительности по отношению к аммиаку. Теоретически это также подтверждено с помощью решения задачи о механизме взаимодействия в возбужденном состоянии (TD-DTF).  В этом случае энергия Гиббса численно увеличивается, что свидетельствует о наличии более прочных химических связей. На основе теоретических исследований взаимодействия металлопорфиринов с аммиаком, а также с помощью экспериментального исследования проводимости тонких пленок данных веществ  было показано, что это взаимодействие несет сорбционных характер, при этом для каждого из рассмотренных металлокомплексов было обнаружено принципиальное различие в энергетических характеристиках исследованного взаимодействия. 
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