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СОЧЕТАНИЕ ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫХ И РАСЧЕТНЫХ 

ПОДХОДОВ ДЛЯ КОНСТРУИРОВАНИЯ 

ВЫСОКОЭФФЕКТИВНЫХ БИОСОВМЕСТИМЫХ 

ФОТОКАТАЛИЗАТОРОВ 

 

Мешина К.И., Ткаченко Д.С., Бобрышева Н.П.,  

Осмоловский М.Г., Вознесенский М.А., Осмоловская О.М. 
 

Санкт-Петербургский государственный университет,  

199034, Санкт-Петербург, Университетская набережная, д. 7-9 

 

Разработка и внедрение в водоочистные системы фотокаталитических материалов на 

основе полупроводниковых оксидов – многообещающая технология избавления от 

циклических органических загрязнителей. Существует множество подходов к созданию 

подобных материалов: синтез полупроводников разной природы, в том числе 

допированных; создание гетероструктур и композитов; модификация поверхности 

фотокатализатора и т.п. Однако механизм фотодеградации и причины вариативности ее 

протекания остаются малоизученными. Чтобы комплексно исследовать как особенности 

формирования полупроводниковых фотокатализаторов, так и их производительность 

при варьировании условий, к химическому эксперименту необходимо добавить изучение 

материала на атомном уровне с помощью расчетных методов. 

В фокусе работы с точки зрения получения высокоэффективного фотокатализатора 

находится изучение взаимодействия загрязнителей с разными кристаллографическими 

гранями на его поверхности. При этом биосовместимый оксид цинка (ZnO) с различным 

соотношением граней формируется легко и управляемо благодаря процессу 

ориентированного присоединения (ОП). По нашей гипотезе, ОП можно предсказывать с 

использованием специально разработанного протокола. 

Так, синтезированные нами методом «мокрой» химии наночастицы ZnO были 

охарактеризованы методами РФА, моделирования полного профиля дифрактограммы, 

ИК-спектроскопии, СЭМ, ПЭМ, БЭТ, РФЭС и СКР. Проведенные с использованием 

оригинального подхода квантово-химические расчеты показали, что красители 

отличающихся типов формируют активированный комплекс с разными гранями 

кристалла, и что на процесс ОП, определяющий доли граней в конечном продукте, 

можно влиять путем изменения состава реакционной среды. 

 

Работа выполнена при финансовой поддержке гранта СПбГУ № 116653661 с 

использованием оборудования ресурсных центров научного парка СПбГУ, в том числе 

«РДМИ», «ИТКН», «МАСВ», «МРЦНТ», «ДФММФН», «ОЛМИВ», «ВЦ», «МРМИ», 

«ФМИП», «НФМ». 
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