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Введение 

 

Метод молекулярного наслаивания (МН, ALD — Atomic Layer Deposition) является 

перспективным методом современной нанотехнологии в силу широкого круга 

синтезируемых материалов, а также возможности направленно регулировать их состава, 

структуры и свойств. Его используют для получения катализаторов, 

электролюминесцентных экранов, элементов солнечных батарей, коррозионностойких 

покрытий, в микроэлектронике и др. 

Среди всего диапазона возможных продуктов молекулярного наслаивания следует 

выделить титаноксидные покрытия, нанесенные на поверхность твердофазных матриц с 

высокой удельной поверхностью. Они представляют интерес в качестве селективных 

катализаторов для ряда химических реакций [1, 2]. Особую важность приобретает 

возможность их использования для фотокаталитической нейтрализации газовых выбросов 

и улучшения экологической ситуации. При этом наилучшие свойства наблюдаются для 

элементоксидных покрытий монослойного характера [1, 2]. 

Их синтез методом МН может быть реализован, например, в газофазных системах с 

использованием в качестве реагентов паров TiCl4 и H2O. При этом в процессе синтеза 

протекает комплекс различных локальных химических превращений. Их сравнительная 

вероятность зависит от температурных и концентрационных условий. В результате 

оказывается затруднительным выбор условий проведения процесса, обеспечивающего 

создание материалов с заданными составом и структурой, и, соответственно, свойствами. 

Более того, спектральный контроль таких процессов также затруднен в силу низкой 

размерности поверхностных центров. Поэтому представляется актуальным использование 

квантовохимических подходов, позволяющих получать расчетные прогнозы состава, 

строения и физико-химических свойств формируемых материалов в зависимости от 

условий их получения, в сочетании с экспериментальными методами. 
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Цель и задачи работы 

 

Целью работы является экспериментальное исследование и квантово-химическое 

обоснование взаимосвязи структуры и строения титаноксидных групп, сформированных 

на поверхности кремнезема методом молекулярного наслаивания, с их спектральными 

характеристиками. 

Для достижения цели необходимо решить следующие задачи: 

1. Осуществить построение и анализ квантовохимических моделей титаноксидных 

структур на поверхности кремнезема. 

2. Построить расчетный прогноз влияния температуры и концентрации TiCl4 на 

состав титансодержащего покрытия. 

3. Провести экспериментальный синтез титаноксидных структур на поверхности 

кремнезема. 

4. Осуществить химический анализ и спектральные исследования полученных 

образцов, сопоставить полученные результаты с квантовохимическими прогнозами. 

 

Выводы по работе1. Построены квантовохимические модели титаноксидных 

наноструктур, формирующихся при обработке поверхности кремнезема парами TiCl4. На 

основании расчетных колебательных спектров предложен способ идентификации 

монофункциональных и полифункциональных титансодержащих центров на основании 

максимумов поглощения в областях 1012 см-1 и 970 см-1 соответственно. 

2. На основании расчетного прогноза влияния температуры и концентрации TiCl4 

на состав титансодержащего покрытия на поверхности кремнезема определены 

температурные границы преимущественного формирования титансодержащих групп 

различного строения. 

3. Осуществлен синтез титаноксидных наноструктур на поверхности силикагеля 

марки ШСКГ с использованием в качестве реагентов TiCl4 и H2O. 

4. На основании результатов химического анализа, спектральных данных и 

расчетных прогнозов идентифицировано наличие полифункциональных структур в 

составе полученных образцов. Продемонстрированное согласие эксперимента и расчетов 

указывает на возможность применения прогнозов, полученных с применением квантовой 

химии, для выбора условий синтеза и идентификации продуктов молекулярного 

наслаивания. 
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