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из водного раствора этанола и перевода СО2 в 
метан.

Однако в ходе каждой из реакций существу-
ют энергетические барьеры, которые должны 
быть преодолены. Одним из возможных путей 
повышения эффективности катализатора явля-
ется легирование его атомами более активных 
элементов. Так как высший борид вольфрама 
имеет довольно сложную структуру, во избежа-
ние её деформации были рассмотрены атомы 
металлов, имеющих радиус, близкий к радиусу 
вольфрама – Mo и Cr. В качестве референсно-
го значения были выбраны энергии адсорбции в 
случае легирования поверхности атомом Rh, так 
как родий является одним из самых эффектив-
ных катализаторов.

Все вычисления выполнялись с использова-
нием теории функционала электронной плотно-
сти при помощи программного пакета VASP. В 
ходе легирования один атом вольфрама из при-
поверхностного слоя заменялся на атом легиру-
ющей примеси. Во избежание нереалистичных 
взаимодействий в ходе релаксации, между по-
верхностями был сформирован вакуумный про-
межуток в 25 Å. Молекулы CO, NO, O2 и CO2 

помещались на расстоянии 1,8 Å над активными 
центрами.

Таким образом показано, что каждый из 
атомов примеси встроился в решётку WB5–x, не 
вызвав существенных деформаций структуры. 
Аналогично случаю адсорбции на поверхности 
чистого WB5–x, молекула О2 безбарьерно диссо-
циирует, что даёт возможность предположить 
эффективность WB5–x в качестве катализатора 
для различных реакций окисления [1]. Однако 
энергии адсорбции NO и CO для легированного 
материала выше, чем для чистого, а диссоциа-
ции молекулы СО2, типичной для чистого ма-
териала, в случае легирования практически не 
наблюдается.

Для установления причин подобных нео-
жиданных изменений в энергиях адсорбции и 
связанных с ними энергетических барьерах ре-
акций, будут проанализированы изменения в 
электронной плотности, происходящие при ле-
гировании, а также изменения поверхностных 
зарядов. 

Работа выполнена при поддержке Россий-
ского научного фонда (грант РНФ 24-23-00125).
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В условиях непрерывного ухудшения каче-
ства окружающей среды и повышенного загряз-
нения промышленных сточных вод, токсичные 
ионы тяжелых металлов и многие органические 
соединения становятся источником серьезной 
экологической тревоги. Эти загрязнения приво-
дят к дестабилизации естественных водоемов и 
угрожают доступности качественной питьевой 
воды для общества.

В настоящее время существующие мето-
ды удаления тяжёлых металлов из сточных вод 
включают применение мембранных технологий, 
процессов ионного обмена и химического осаж-
дения с последующей фильтрацией. Однако, эти 
методы не всегда эффективны или доступны, 
особенно при работе с водой, содержащей низ-
кие концентрации ионов. В связи с этим поиск 
эффективных и доступных по стоимости сор-
бентов для удаления тяжёлых металлов (Pb2+, 
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Co2+, Cu2+, Ni2+, Fe3+) из сточных вод продолжает 
оставаться важной проблемой, требующей не-
прерывного исследования и разработки иннова-
ционных технологий.

Фотокатализ относят к передовым техно-
логиям в области разложения органических 
загрязнений в водных средах. Однако, в дан-
ной области существует проблема с тем, что 
большинство современных работ посвящено 
исследованию эффективности на модельных си-
стемах. При переносе технологии на реальные 
объекты, оказывается, что они показывают низ-
кую эффективность из-за быстрого загрязнения 
поверхности материала различными ионами, 
так как реальные образцы представляют собой 
сложные многокомпонентные системы.

Для решения задачи удаления ионов тя-
жёлых металлов и циклических органических 
соединений нами предлагается использование 
материалов на основе слоистых двойных гидрок-
сидов (СДГ) в качестве мультифункционального 
материала, сочетающего в себе функции сорбен-
та и фотокатализатора. СДГ представляют собой 
положительно заряженные бруситоподобные 
слои и компенсирующие заряд анионы в меж-
слоевом пространстве. Засчёт такой особенно-
сти строения СДГ, как слоистая структура, ионы 
сорбируются между слоями. Это предотвращает 
загрязнение поверхности фотокатализатора, что 
в перспективе может увеличить эффективность 
очистки сточных вод.

Данная работа была посвящена разработке 
допированных медью и хромом слоистых двой-
ных гидроксидов на основе магния и алюминия, 
и их апробации в качестве мультифункциональ-
ных сорбентов и фотокатализаторов. Синтез 
проводили в щелочной среде, полученные мето-
дом (со)осаждения осадки далее выдерживали 
при нагревании. Фазовый состав образцов (ги-
дроталькит) был доказан методом порошковой 
рентгеновской дифракции, состав поверхности 

был исследован методом ИК-спектроскопии, 
морфология образцов и карты распределения 
элементов получали методом СЭМ. Ширина за-
прещённой зоны для всех образцов рассчитыва-
лась из спектров поглощения и спектров отра-
жения. Элементный состав образцов и степени 
окисления допантов были определены методом 
РФЭС. 

Для всех полученных образцов был прове-
дён скрининг сорбционной активности против 
ионов тяжёлых металлов (Pb2+, Cu2+, Fe3+, Co2+, 
Ni2+); в качестве варьируемых параметров вы-
ступали температура и pH раствора, длитель-
ность сорбции, концентрация загрязнителя. На 
основании комплекса полученных эксперимен-
тальных данных была проведена оптимизация 
процесса удаления загрязнителя, что позволило 
достичь 90 % экстракции ионов металлов за 1 
час инкубации. 

На следующем этапе было проведено изу-
чение фотокаталитической активности допиро-
ванных Cu и Cr образцов на примере модель-
ного красителя метиленового синего (МС) при 
облучении светом видимого диапазона. Снача-
ла выбрали оптимальный образец, показавший 
лучший результат (58 %) в реакции разложения 
красителя. Для него выбрали оптимальные ус-
ловия (температура, время, количество фотока-
тализатора) проведения фотокаталитического 
разложения красителя. Также провели изучение 
мультифункциональных свойств – одновремен-
ной сорбции тяжёлых металлов и фотокатали-
тического разложения органического красителя. 

Автор работы выражает благодарность Ре-
сурсному парку СПбГУ: РЦ «Нанотехнологии», 
«Оптические и лазерные методы исследования 
вещества», «Физические методы исследования 
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Значительные усилия современных учёных 
направлены на исследование «зелёных» техно-
логий для производства чистой воды. Использо-
вание солнечного света в качестве возобновля-

емого источника энергии для получения влаги 
является многообещающим подходом к реше-
нию проблемы нехватки чистой воды при мини-
мальном воздействии на окружающую среду [1].
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