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Особенности формирования нанообъектов на основе ZnO и их влияние 

на параметры продуктов и фотокаталитическую активность 

Мешина К.И., Ткаченко Д.С., Бобрышева Н.П., Осмоловский М.Г.,  

Вознесенский М.А., Осмоловская О.М. 

СПбГУ, Санкт-Петербург, Россия 

Среди существующего на данный момент разнообразия способов очистки сточных вод от 
циклических органических соединений, таких как красители или антибиотики, отсутствует 
безотходная технология, которая бы позволяла быстро полностью избавляться от загрязни-
телей. Перспективным является применение в системах очистки воды процесса фотодегра-
дации загрязнителей с участием полупроводниковых материалов. При помещении в водную 
среду последние генерируют под действием света электрон-дырочные пары, мигрирующие к 
поверхности и инициирующие создание гидроксильных и супероксидных анионных радика-
лов, реагирующих с молекулой загрязнителя, образовавшей активированный комплекс с по-
верхностью полупроводника, и приводящие к еѐ полному разложению до CO2 и H2O. Одним 
из таких широко изучаемых материалов является оксид цинка (ZnO), который в виду своих 
нетоксичных, биосовместимых и полупроводниковых свойств применяется в медицине и ин-
дустрии красоты. Однако ряд вопросов, препятствующих внедрению материалов на основе 
ZnO в водоочистные сооружения, до сих пор остается неисследованным. Так, авторами не 
показано, как можно целенаправленно изменять форму, морфологию и параметры нанораз-
мерного ZnO. На основании работ нашей научной группы мы полагаем, что это возможно 
при варьировании таких условий синтеза, как способ внесения реагентов в реакционную сре-
ду, температура синтеза, наличие гидротермальной обработки или добавки противоионов, 
концентрация или природа катиона цинка, концентрация щелочи, время выдерживания сус-
пензии. Что касается исследования фотокаталитической активности, то в рамках одной рабо-
ты отсутствует обсуждение протекания фотодеградации с участием ZnO и под УФ-
излучением, и под светом видимого диапазона, как и не приводится исследование эффектив-
ности процесса для разных типов красителей. Также в литературе не приводится полное об-
суждение того, как происходит взаимодействие компонентов реакционной среды друг с дру-
гом и разных типов красителей с поверхностью ZnO, тем более с привлечением компьютер-
ного моделирования. Все указанные гипотезы требуют комплексного исследования.  

В рамках данного исследования было получено 17 образцов ZnO при варьировании усло-
вий синтеза, описанных выше. Проведена характеризация комплексом физико-химических 
методов, включая РФА, определение формы и размеров кристаллитов, ИК-спектроскопию, 
СЭМ, ПЭМ, БЭТ, РФЭС, получение спектров поглощения и отражения и КР-спектроскопию. 
Был использован специально разработанный и апробированный расчетный подход методом 
DFT, включавший в себя учет кислородных вакансий, определяющих протекание фотоката-
лиза под действием света из видимой области, и реальных параметров образцов, полученных 
методом РФА. Проведен анализ процесса формирования наночастиц и его влияния на форму 
конечных продуктов. Кроме этого, квантово-химические расчеты были использованы для 
оценки взаимодействия красителей – метиленового голубого, эозина К, Конго красного и 
бриллиантового зеленого – с поверхностью нанообъектов ZnO. Обширное исследование фо-
токаталитической активности образцов различной формы, включавшее расчетный экспери-
мент, продемонстрировало, что эффективность разложения органических красителей в зна-
чительной степени определяется особенностями их взаимодействия с поверхностью фотока-
тализатора, а также что улучшенное избавление от конкретного типа загрязнителя зависит от 
варьирования соотношения граней получаемых наночастиц. 
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«МРМИ», «ИТКН» за предоставленную возможность использования приборной базы. 
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