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ДЕФИЦИТНЫХ НАНОЛИСТОВ ZNO: КВАНТОВО-

ХИМИЧЕСКИЕ РАСЧЕТЫ И ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЕ ДАННЫЕ  
Мешина К.И. *, Ткаченко Д.С., Кочнев Н.Д., Кирсанов Д.О., 

Бобрышева Н.П., Осмоловский М.Г., Вознесенский М.А., 
Осмоловская О.М. 

1 Санкт-Петербургский государственный университет, г.Санкт-
Петербург 

* kmeshina040301@gmail.com 
 

Актуальной задачей экологии является очистка сточных вод от 
органических загрязнителей с использованием инновационных подходов, 
например, процесса фотокатализа. В качестве фотокатализаторов 
используют полупроводниковые наночастицы, среди которых ZnO 
является наиболее перспективным благодаря своей нетоксичности и 
широкому использованию в разнообразных отраслях промышленности. 
Считается, что комплекс особых свойств ZnO определяется наличием в его 
структуре кислородных вакансий и дефектов, при этом в литературе не 
обсуждается причина такой фотокаталитической активности.  

Синтез 9 образцов ZnO осуществлен с помощью метода 
химического осаждения с последующей гидротермальной обработкой при 
варьировании концентрации реагентов, pH и температуры реакционной 
среды. Методами РФА, ИК, СЭМ и БЭТ продемонстрировано 
формирование во всех случаях нанопластин ZnO со средней толщиной от 
17 до 37 нм в зависимости от условий проведения процесса. Сравнение 
данных СЭМ и размеров кристаллитов, рассчитанных из РФА, показало, 
что наиболее протяженная поверхность листов отвечает грани (1 0 0), а 
наименее протяженная – (0 0 1). Определение количества кислородных 
вакансий и дефектов произведено с помощью данных РФЭС и КР-
спектроскопии. На спектрах поглощения в координатах Тауца видно 
наличие нескольких непрямых переходов, что указывает на наличие в 
запрещённой зоне дополнительных энергетических уровней с энергиями 
1.45 – 2.77 эВ, что позволяет ожидать фотокаталитическую активность 
исследуемых наночастиц под действием видимого света.  

Для определения количества кислородных вакансий проводился 
квантово-химический расчет зонной структуры методом DFT с 
использованием оригинального подхода, позволяющего различить 
образцы, верификация проведена путем сравнения полученных значений с 
данными спектроскопии поглощения. 

На основании исследования кинетики фотодеградации модельного 
красителя метиленового голубого под видимым излучением выбран 
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оптимальный образец, для которого проведено комплексное исследование 
фотокаталитической активности для четырех красителей: метиленового 
голубого, бриллиантового зеленого, эозина К и конго красного. На 
основании кинетических зависимостей скоростей процессов темной 
адсорбции и фотодеградации загрязнителей и расчетных энергий 
взаимодействия поверхности наночастиц с молекулами четырех 
красителей показано, что метиленовый голубой, бриллиантовый зеленый 
и эозин К сорбируются на грани (1 0 0) и данный процесс определяется 
энергией взаимодействия красителя с данной гранью, в то время как на 
грани (0 0 1) имеет место фотокатализ, причем скорость процесса 
определяется разницей между энергией взаимодействия грани (0 0 1) с 
молекулой и грани (1 0 0) с молекулой. Для конго красного наблюдается 
другая закономерность: молекула сорбируется на грани (0 0 1), при этом 
фотодеградация происходит на грани (1 0 0). 

Таким образом, проведенное исследование позволило установить 
факторы, определяющие эффективность деградации загрязнителей с 
разной химической структурой. 

Исследования выполнены на базе научного парка СПбГУ, в том 
числе ресурсных центров «Рентгенодифракционные методы 
исследования», «Методы анализа состава вещества», «Оптические и 
лазерные методы исследования», «Вычислительный центр», «Криогенный 
отдел», междисциплинарного ресурсного центра по направлению 
«Нанотехнологии». 

 
 

ДОПИРОВАННЫЕ НАНОСТЕРЖНИ СОСТАВА Ni-SnO2 ДЛЯ 
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Вознесенский М.А., Осмоловская О.М. 
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С развитием промышленного производства и повышением 

стандартов качества жизни становится актуальной проблема полной, 
быстрой и дешевой очистки сточных вод, так как используемые начиная с 
20 века очистные сооружения не справляются с утилизацией современных 
химикатов. Фотокаталитическая очистка сточных вод с помощью энергии 
видимого света и полупроводниковых фотокатализаторов на основе 
сферических наночастиц SnO2, допированных ионами Ni2+, позволяет 
перейти к новым энергоэффективным системам для решения современных 
задач по устранению вредных токсикантов, включающих одновременно 
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