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Œμ²¥±Ê²Ö·´μ-¤¨´ ³¨Î¥¸±μ¥ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨¥ ¶·μÍ¥¸¸μ¢ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö
Ëμ·³ ³¨¤  ¸ ¸¨´¨²Ó´μ° ±¨¸²μÉμ° ¢ ¶·¨¸ÊÉ¸É¢¨¨ ± É ²¨§ Éμ·  TiO2

”μ·³ ³¨¤ ¢ ¶·¨¸ÊÉ¸É¢¨¨ ± É ²¨§ Éμ·  ¨ ¢μ¤Ò ¶·¨ ´ £·¥¢ ´¨¨ ¶μ§¢μ²Ö¥É ¸¨´É¥§¨-
·μ¢ ÉÓ ´Ê±²¥¨´μ¢Ò¥ ±¨¸²μÉÒ, ´Ê±²¥μ§¨¤Ò, ´Ê±²¥μÉ¨¤Ò ¨ ¤·Ê£¨¥ ¢ ¦´Ò¥ ¤²Ö ¦¨§´¨ μ·-
£ ´¨Î¥¸±¨¥ ¸μ¥¤¨´¥´¨Ö. –¥²ÓÕ · ¡μÉÒ Ö¢²Ö¥É¸Ö ¨§ÊÎ¥´¨¥ ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¨ ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨Ì
(¤¨ËËÊ§¨μ´´ÒÌ) ¸¢μ°¸É¢ · ¸É¢μ·μ¢ Ëμ·³ ³¨¤Ä¢μ¤  ¨ Ëμ·³ ³¨¤ Ä ¸¨´¨²Ó´ Ö ±¨¸²μÉ  ¢
¶·¨¸ÊÉ¸É¢¨¨ ¤¨μ±¸¨¤  É¨É ´  (¸ ±·¨¸É ²²¨Î¥¸±μ° ·¥Ï¥É±μ°  ´ É § ) ¶·¨ ´ £·¥¢ ´¨¨.

‚ ´ ¸ÉμÖÐ¥° · ¡μÉ¥ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´μ ¶μ¢¥¤¥´¨¥ ¤¢ÊÌ · ¸É¢μ·μ¢: Ëμ·³ ³¨¤ Ä ¢μ¤  ¨
Ëμ·³ ³¨¤ Ä ¸¨´¨²Ó´ Ö ±¨¸²μÉ  ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨  ´ É §  Å ¶μ¸·¥¤¸É¢μ³ ³μ²¥±Ê²Ö·´μ-
¤¨´ ³¨Î¥¸±μ£μ (Œ„) ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö. � ¸¸Î¨É ´  Ô´¥·£¨Ö  ±É¨¢ Í¨¨ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¢
É¥³¶¥· ÉÊ·´μ³ ¨´É¥·¢ ²¥ μÉ 250 ¤μ 400 K. 
μ²ÊÎ¥´Ò § ¢¨¸¨³μ¸É¨ ¤²Ö ±μÔËË¨Í¨¥´Éμ¢
¤¨ËËÊ§¨¨ ¨ ¸É·Ê±ÉÊ·´Ò¥ ËÊ´±Í¨¨ · ¤¨ ²Ó´μ£μ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö  Éμ³μ¢ Ëμ·³ ³¨¤ , ¢μ¤Ò
¨ ¸¨´¨²Ó´μ° ±¨¸²μÉÒ. 
·¨¢¥¤¥´μ ¸· ¢´¥´¨¥ · ¸¸Î¨É ´´ÒÌ §´ Î¥´¨° Ô´¥·£¨°  ±É¨¢ -
Í¨¨ ¤²Ö ¸¨¸É¥³ Ëμ·³ ³¨¤Ä¢μ¤  ¨ Ëμ·³ ³¨¤ Ä ¸¨´¨²Ó´ Ö ±¨¸²μÉ  ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨  ´ É § .

·¥¤¸É ¢²¥´ ¸· ¢´¨É¥²Ó´Ò°  ´ ²¨§ ¨§ÊÎ¥´´ÒÌ ¸¨¸É¥³ ¨ ¢μ§³μ¦´Ò¥ ±μ··¥²ÖÍ¨¨ ¤ ´´ÒÌ
Œ„-³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¸ ³μ²¥±Ê²Ö·´Ò³¨ ³¥Ì ´¨§³ ³¨ ¶·μÍ¥¸¸μ¢, ¶·μ¨¸Ìμ¤ÖÐ¨Ì ¸ ¢μ¢²¥Î¥-
´¨¥³ Ëμ·³ ³¨¤  ´   ¤¸μ·¡¨·ÊÕÐ¥° ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¤¨μ±¸¨¤  É¨É ´ .

� ¡μÉ  ¢Ò¶μ²´¥´  ¢ ‹ ¡μ· Éμ·¨¨ · ¤¨ Í¨μ´´μ° ¡¨μ²μ£¨¨ �ˆŸˆ.


·¥¶·¨´É �¡Ñ¥¤¨´¥´´μ£μ ¨´¸É¨ÉÊÉ  Ö¤¥·´ÒÌ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨°. „Ê¡´ , 2013
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Molecular Dynamics Simulations of the Formamide Interaction Processes
with Hydrocyanic Acid on a Catalytic Surface of TiO2

In the presence of a catalyst and water under heating, formamide allows synthesis of
nucleic acids, nucleosides, nucleotides and other organic compounds signiˇcant for life. The
aim of this work is to study the structural and dynamic (diffusive) processes for waterÄ
formamide and hydrocyanic acid Ä formamide solutions in the presence of titanium dioxide
(with an anatase lattice) under heating.

We have simulated and compared the behavior of two systems: waterÄformamide and
hydrocyanic acidÄformamide solutions on an anatase surface by the molecular dynamics (MD)
method. The interaction activation energies for the temperature range of 250 to 400 K
have been estimated. The diffusion coefˇcients and structural radial distribution functions
for formamide, water and hydrocyanic acid on an anatase surface have been calculated.
The calculated activation energies of the waterÄformamide anatase and hydrocyanic acid Ä
formamide anatase systems are analyzed and compared. A comparative analysis of the systems
under investigation is performed; a possible correlation between the obtained MD results
and the molecular mechanism involving formamide's interaction on the adsorbing surface of
titanium dioxide are discussed.

The investigation has been performed at the Laboratory of Radiation Biology, JINR.
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‚μ¶·μ¸Ò ¢μ§´¨±´μ¢¥´¨Ö ¨ Ô¢μ²ÕÍ¨¨ ¶¥·¢¥°Ï¨Ì Ì¨³¨Î¥¸±¨Ì ³μ²¥±Ê²,
μÉ¢¥É¸É¢¥´´ÒÌ §  ¸¨´É¥§ ¨ Ëμ·³¨·μ¢ ´¨¥ ¡μ²¥¥ ¸²μ¦´ÒÌ ³μ²¥±Ê² (±μ³¶μ-
´¥´Éμ¢ ¨ Ë· £³¥´Éμ¢ „	Š, �	Š, ¡¥²±μ¢), ´¥μ¡Ìμ¤¨³ÒÌ ¤²Ö ËÊ´±Í¨μ´¨·μ-
¢ ´¨Ö ¦¨§´¨, § ´¨³ ÕÉ Í¥´É· ²Ó´μ¥ ³¥¸Éμ ¢ ¸μ¢·¥³¥´´ÒÌ ¡¨μÌ¨³¨Î¥¸±¨Ì
¨  ¸É·μ¡¨μ²μ£¨Î¥¸±¨Ì ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨ÖÌ. �¤´μ° ¨§ É ±¨Ì ¶¥·¢¥°Ï¨Ì ³μ²¥±Ê²
Ö¢²Ö¥É¸Ö ³μ²¥±Ê²  Ëμ·³ ³¨¤  (NH2CHO), ±μÉμ· Ö, ¡Ê¤ÊÎ¨  ±É¨¢¨·μ¢ ´´μ°
´  ³ É·¨Í¥ · §²¨Î´ÒÌ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¥°-³ É¥·¨ ²μ¢ (É ±¨Ì ± ± ¤¨μ±¸¨¤ É¨É ´ ,
¤¨μ±¸¨¤ Í¨·±μ´¨Ö ¨ É. ¶.), ³μ¦¥É ¸¨´É¥§¨·μ¢ ÉÓ ¡μ²¥¥ ¸²μ¦´Ò¥ ³μ²¥±Ê²Ò,
¶·¥¤¸É ¢²ÖÕÐ¨¥ ¶μÉ¥´Í¨ ²Ó´Ò° ¨´É¥·¥¸ ¸ ÉμÎ±¨ §·¥´¨Ö ¡¨μÌ¨³¨¨ ¨ ´ Ê± μ
¦¨§´¨. ”μ·³ ³¨¤ ¢ ¶·¨¸ÊÉ¸É¢¨¨ ± É ²¨§ Éμ·  ¨ ¢μ¤Ò ¶·¨ ´ £·¥¢ ´¨¨ ¶μ§¢μ-
²Ö¥É ¸¨´É¥§¨·μ¢ ÉÓ ´Ê±²¥¨´μ¢Ò¥ ±¨¸²μÉÒ, ´Ê±²¥μ§¨¤Ò, ´Ê±²¥μÉ¨¤Ò ¨ ¤·Ê£¨¥
¢ ¦´Ò¥ μ·£ ´¨Î¥¸±¨¥ ¸μ¥¤¨´¥´¨Ö [1Ä7]. Šμ³¶μ´¥´ÉÒ ´Ê±²¥¨´μ¢ÒÌ ±¨¸²μÉ,
¸¨´É¥§¨·Ê¥³ÒÌ ¨§ Ëμ·³ ³¨¤  ¨ ¨Ì  ´ ²μ£μ¢, μ¡´ ·Ê¦¨¢ ¥³ÒÌ ¢ ±μ¸³¨Î¥¸±μ°
¶Ò²¨, · ¸¸³ É·¨¢ ÕÉ¸Ö ¢ ± Î¥¸É¢¥ μ¸´μ¢´ÒÌ ± ´¤¨¤ Éμ¢ ¤²Ö ´ Î ²Ó´μ° ¸É ¤¨¨
Ëμ·³¨·μ¢ ´¨Ö ¡¨μ²μ£¨Î¥¸±¨Ì ³μ²¥±Ê², ´¥μ¡Ìμ¤¨³ÒÌ ¤²Ö ËÊ´±Í¨μ´¨·μ¢ ´¨Ö
¦¨§´¨. ‚§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨¥ Ëμ·³ ³¨¤Ä¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓ Ö¢²Ö¥É¸Ö μ¤´μ° ¨§ μ¸´μ¢´ÒÌ
É¥³ μ¡¸Ê¦¤¥´¨° ´  ±·Ê£²μ³ ¸Éμ²¥ ®�¸É·μ¡¨μ²μ£¨Ö: ´μ¢Ò¥ ¨¤¥¨ ¨ É¥´¤¥´-
Í¨¨ ¢ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨ÖÌ¯ ±μ´Ë¥·¥´Í¨° ˆÉ ²¨ÖÄ�μ¸¸¨Ö ¢ „Ê¡´¥, μ·£ ´¨§Ê¥³ÒÌ
¢ �¡Ñ¥¤¨´¥´´μ³ ¨´¸É¨ÉÊÉ¥ Ö¤¥·´ÒÌ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨° (�ˆŸˆ) ¢ 2011Ä2013 ££.

„¨μ±¸¨¤ É¨É ´  (TiO2,  ´ É §), ¤¨μ±¸¨¤ Í¨·±μ´¨Ö (ZrO2) ¨ ¤·Ê£¨¥ ³¨´¥-
· ²Ò ³μ£ÊÉ ¶μ¸²Ê¦¨ÉÓ ¢ ± Î¥¸É¢¥ ³ É·¨Î´ÒÌ Ô²¥³¥´Éμ¢ ¤²Ö ¸¨´É¥§  ´Ê±²¥¨-
´μ¢ÒÌ ±¨¸²μÉ ¨§ Ëμ·³ ³¨¤ , ¸μ¶·μ¢μ¦¤ ¥³μ£μ É¥³¶¥· ÉÊ·´Ò³ ¨ Ê²ÓÉ· Ë¨μ-
²¥Éμ¢Ò³ ¢μ§¤¥°¸É¢¨¥³. �±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò¥ ¤ ´´Ò¥ ¶μ  ¤¸μ·¡Í¨¨ Ëμ·³ ³¨¤ ,
¶μ²ÊÎ¥´´Ò¥ ¢ Ê¸²μ¢¨ÖÌ É¥³´μ¢μ°  ¤ ¶É Í¨¨ ¶·¨ 300 Š ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ (001)
TiO2, Ê± §Ò¢ ÕÉ ´  ´¥±μÉμ·μ¥ ±μ²¨Î¥¸É¢μ ´¥¶·μ·¥ £¨·μ¢ ¢Ï¥£μ Ëμ·³ ³¨¤ 
¨ ¢μ¤Ò ¢ ¸·¥¤¥ ¶·μ¤Ê±Éμ¢ ·¥ ±Í¨¨ (CO, H2, NH3, HCN). ’ ±¨³ μ¡· §μ³, Ô±¸-
¶¥·¨³¥´É ²Ó´μ Ê¸É ´μ¢²¥´μ, ÎÉμ ¶·¨¸ÊÉ¸É¢¨¥ ¢μ¤Ò μ± §Ò¢ ¥É ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´μ¥
¢²¨Ö´¨¥ ´  ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨¥ Ëμ·³ ³¨¤  ¸ ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓÕ TiO2 [1Ä9].

� ¸É¢μ·¨³μ¸ÉÓ,  ¤¸μ·¡Í¨Ö, · §²μ¦¥´¨¥ ¨ ¤·Ê£¨¥ ¸¢μ°¸É¢  Ëμ·³ ³¨¤ ,
¶·μÖ¢²Ö¥³Ò¥ ¨³ ´  · §²¨Î´ÒÌ ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÖÌ, ¡Ò²¨ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´Ò · ´¥¥ ¢ · ¡μ-
É Ì [2Ä7] ¨ ¨´É¥´¸¨¢´μ ¨§ÊÎ ÕÉ¸Ö ¶μ ´ ¸ÉμÖÐ¥¥ ¢·¥³Ö. 
μ³¨³μ ¢ÒÏ¥¶·¨¢¥-
¤¥´´ÒÌ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´ÒÌ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨°, ¶μ¸²¥¤´¨¥ É¥μ·¥É¨Î¥¸±¨¥ ³μ¤¥²Ó-
´Ò¥ ¨§ÊÎ¥´¨Ö ¡Ò²¨ ¸μ¸·¥¤μÉμÎ¥´Ò ´  · ¸¸³μÉ·¥´¨¨ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¶·μÍ¥¸¸ 
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¸¨¸É¥³Ò, £¤¥ Ë¨£Ê·¨·μ¢ ²¨ ¢¸¥£μ ²¨ÏÓ Ëμ·³ ³¨¤Ä¢μ¤  [8, 9]. ’¥³ ´¥ ³¥´¥¥
¶· ±É¨Î¥¸±¨ ´¥ ¡Ò²μ ´¨± ±¨Ì · ¡μÉ, ¨§ÊÎ ÕÐ¨Ì ¶μ¢¥¤¥´¨¥ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö
¸¨¸É¥³Ò Ëμ·³ ³¨¤Ä¢μ¤ Ä¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓ. ‚¶¥·¢Ò¥ ÔÉμ ¡Ò²μ ¸¤¥² ´μ ³¥Éμ¤μ³
³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¤¨´ ³¨±¨ ¢ · ¡μÉ¥ [1].

”μ·³ ³¨¤ (”Œ) Å  ³¨¤ ³Ê· ¢Ó¨´μ° ±¨¸²μÉÒ (·¨¸. 1), ¡¥¸Í¢¥É´ Ö ¦¨¤-
±μ¸ÉÓ ¡¥§ § ¶ Ì , £¨£·μ¸±μ¶¨Î¥´, ¸³¥Ï¨¢ ¥É¸Ö ¸ ¢μ¤μ°, ´¨§Ï¨³¨ ¸¶¨·É ³¨,

�¨¸. 1. Šμ´Ë¨£Ê· Í¨Ö ³μ²¥±Ê²Ò ”Œ

Ì²μ·μËμ·³μ³,  Í¥Éμ´μ³, ´¥· ¸É¢μ·¨³
¢ Ê£²¥¢μ¤μ·μ¤ Ì. � §² £ ¥É¸Ö ¶·¨ ´ £·¥¢ -
´¨¨ ´  ¸¨´¨²Ó´ÊÕ ±¨¸²μÉÊ (HCN) ¨ ¢μ¤Ê.

‚ ± Î¥¸É¢¥ É¢¥·¤μ° ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ · ¸-
¸³ É·¨¢ ¥É¸Ö ¤¨μ±¸¨¤ É¨É ´  (TiO2), ¶μ-
¸±μ²Ó±Ê μ´ Ï¨·μ±μ ¨¸¶μ²Ó§Ê¥É¸Ö ¢ ± Î¥-
¸É¢¥ ± É ²¨§ Éμ· .

–¥²ÓÕ ¤ ´´μ° · ¡μÉÒ Ö¢²Ö¥É¸Ö ¨§Ê-
Î¥´¨¥ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ”Œ ¸ ¸¨´¨²Ó´μ°
±¨¸²μÉμ° (‘Š) ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨  ´ É § 
¨ · ¸Î¥É Ô´¥·£¨¨  ±É¨¢ Í¨¨ ³¥Éμ¤μ³
³μ²¥±Ê²Ö·´μ-¤¨´ ³¨Î¥¸±μ£μ (Œ„) ³μ¤¥-
²¨·μ¢ ´¨Ö, ±μÉμ·μ¥ ¶·μ¢μ¤¨²μ¸Ó ¢ É¥³-
¶¥· ÉÊ·´μ³ ¤¨ ¶ §μ´¥ μÉ 250 ¤μ 400 K.


·¥¤¸É ¢²¥´Ò § ¢¨¸¨³μ¸É¨ ¤¨ËËÊ§¨¨ ³μ²¥±Ê² ”Œ ¨ ‘Š ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨  ´ -
É §  μÉ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ¨ ËÊ´±Í¨Ö · ¤¨ ²Ó´μ£μ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö. ‚ ¦´Ò³ ³μ-
³¥´Éμ³ Ö¢²Ö²μ¸Ó ¸· ¢´¥´¨¥ §´ Î¥´¨° Ô´¥·£¨¨  ±É¨¢ Í¨¨ ¸¨¸É¥³ Ëμ·³ ³¨¤ Ä
¸¨´¨²Ó´ Ö ±¨¸²μÉ  ¨ Ëμ·³ ³¨¤Ä¢μ¤  ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¤¨μ±¸¨¤  É¨É ´  ¶·¨
μ¤¨´ ±μ¢μ³ ´ £·¥¢¥.

1. Œ�’…�ˆ�‹› ˆ Œ…’�„›


μ ³¥Éμ¤Ê Œ„-³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¨¸¸²¥¤μ¢ ²¨¸Ó ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨¥ ³μ¤¥²¨ · ¸-
É¢μ·μ¢ Ëμ·³ ³¨¤ Ä ¸¨´¨²Ó´ Ö ±¨¸²μÉ  (”ŒÄ‘Š) ¨ Ëμ·³ ³¨¤Ä¢μ¤  (”ŒÄ‚),
¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢ÊÕÐ¨¥ ¸ ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓÕ TiO2. 
·μ¸É· ´¸É¢¥´´Ò¥ ±μ´Ë¨£Ê· Í¨¨
¸³μ¤¥²¨·μ¢ ´´ÒÌ ¸¨¸É¥³ ¶μ± § ´Ò ´  ·¨¸. 2.

� ¸É¢μ·Ò ”ŒÄ‘Š ¨ ”ŒÄ‚ ¸μ¤¥·¦ É ¶μ 50 % ³μ²¥±Ê² ± ¦¤μ£μ É¨¶ ,
¢Ìμ¤ÖÐ¨Ì ¢ ¨Ì ¸μ¸É ¢. 
²μÉ´μ¸ÉÓ · ¸É¢μ·μ¢ ρFM = 0,7421 £/¸³3 ¨ ρHCN =
0,8481 £/¸³3 ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ. �¡Ð¨° μ¡Ñ¥³ ± ¦¤μ° ¸¨¸É¥³Ò · ¢¥´ V = 56,775·
52,990 · 73,060 �A3. ‚ μ¡¥¨Ì ¸¨¸É¥³ Ì ¸μ¤¥·¦¨É¸Ö: 1152 ³μ²¥±Ê²Ò ”Œ,
1152 ³μ²¥±Ê²Ò ‚ ¨ ¸Éμ²Ó±μ ¦¥ ³μ²¥±Ê² ‘Š. �¸´μ¢´ Ö Ë §  TiO2 ( ´ É § )
μ¶·¥¤¥²¥´  ¤²¨´ ³¨ ¢¥±Éμ·μ¢ ¥¤¨´¨Î´μ° ÖÎ¥°±¨ ·¥Ï¥É±¨: a0 = b0 = 3,785 �A
¨ c0 = 9,514 �A. 
 · ³¥É·Ò ·¥Ï¥É±¨ ¤²Ö ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ TiO2 ¢Ò¡· ´Ò ¨§ ±·¨-
¸É ²²μ£· Ë¨Î¥¸±μ° ¨ ±·¨¸É ²²μÌ¨³¨Î¥¸±μ° ¡ §Ò ¤ ´´ÒÌ ³¨´¥· ²μ¢ ¨ ¨Ì
¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ  ´ ²μ£μ¢ (WWW-MINCRYST) [10]. �¤¸μ·¡¨·ÊÕÐ Ö ¶μ¢¥·Ì-
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�¨¸. 2. Šμ´Ë¨£Ê· Í¨¨ · ¸É¢μ·μ¢ ”ŒÄ‚ ¨ ”ŒÄ‘Š, ·¥² ±¸¨·μ¢ ´´ÒÌ ³¥¦¤Ê ¤¢Ê³Ö
¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÖ³¨ TiO2 ( ´ É §). �Éμ³Ò Ti ¶μ± § ´Ò ¡μ²ÓÏ¨³¨ Ï ·¨± ³¨ ¸¥·μ£μ Í¢¥É ,
 Éμ³Ò � Å ´¥³´μ£μ ³¥´ÓÏ¨³¨ Î¥·´Ò³¨ Ï ·¨± ³¨,  Éμ³Ò ”ŒÄ‚ ¨ ”ŒÄ‘Š Å
³ ²¥´Ó±¨³¨ Ï ·¨± ³¨ ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ

´μ¸ÉÓ TiO2 ¸μ¸Éμ¨É ¨§ 420 ³μ²¥±Ê², · §³¥Ð¥´´ÒÌ ¢ ¤¢ÊÌ ¸²μÖÌ (1680  Éμ³μ¢
É¨É ´  ¨ 3360  Éμ³μ¢ ±¨¸²μ·μ¤ ).

„²Ö ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ³¥¦³μ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ´ ³¨ ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´
¶μÉ¥´Í¨ ² ‹¥´´ ·¤ Ä„¦μ´¸  (‹„), ±μÉμ·Ò° μ¡ÒÎ´μ ¶·¨³¥´Ö¥É¸Ö ¤²Ö μ¶¨¸ -
´¨Ö ¢ ´-¤¥·-¢  ²Ó¸μ¢¸±¨Ì (‚„‚) ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¢ ¦¨¤±μ¸ÉÖÌ. �²¥±É·μ¸É É¨-
Î¥¸±¨¥ ¨ ‹„-¶μÉ¥´Í¨ ²Ò ¨³¥ÕÉ ¢¨¤

U =
∑
ij

[
4εij

((
σij

rij

)12

−
(

σij

rij

)6
)

+
qiqj

rij

]
. (1)

‡¤¥¸Ó σij , εij Å ¶ · ³¥É·Ò ‚„‚-¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° i- ¨ j- Éμ³μ¢; rij Å ³¥¦-
 Éμ³´Ò¥ · ¸¸ÉμÖ´¨Ö; qi, qj Å Î ¸É¨Î´Ò¥  Éμ³´Ò¥ § ·Ö¤Ò. 
 · ³¥É·Ò ¶μÉ¥´-
Í¨ ²  ‹„, ¶μ¶¥·¥Î´ÒÌ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¨ § ·Ö¤Ò  Éμ³μ¢ ¤²Ö ¸¨¸É¥³ ¶·¨¢¥¤¥´Ò
¢ É ¡². 1. 
 · ³¥É·Ò ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö · §²¨Î´ÒÌ  Éμ³μ¢ μ¶·¥¤¥²¥´Ò ¸ ¶μ³μ-
ÐÓÕ ¶· ¢¨²  ¸³¥Ð¥´¨Ö ‹μ·¥´Í Ä�¥·É²μ:

σij = (σi + σj)/2, εij =
√

εiεj .

‚§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ³¥¦¤Ê ³μ²¥±Ê² ³¨ ¦¨¤±μ¸É¨ μ¶¨¸ ´Ò ¸ ¶μ³μÐÓÕ ¶μ-
É¥´Í¨ ²  ‹„ ¢ ±μ³¡¨´ Í¨¨ ¸ ¶μÉ¥´Í¨ ² ³¨ £ ·³μ´¨Î¥¸±μ°, Ê£²μ¢μ° ¨ ¤¨-
£¥¤· ²Ó´μ° (Éμ·¸¨μ´´μ°) ¸¢Ö§¥°. „²Ö ¶μ¢¥·Ì´μ¸É´ÒÌ  Éμ³μ¢ ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´Ò
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’ ¡²¨Í  1. � · ³¥É·Ò ¶μÉ¥´Í¨ ²  ‹„, ¶μ¶¥·¥Î´ÒÌ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¨ Î ¸É´Ò¥
§ ·Ö¤Ò  Éμ³μ¢ ¤²Ö ¸¨¸É¥³Ò ¦¨¤±μ¸ÉÓÄ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓ

”μ·³ ³¨¤ ‘¨´¨²Ó´ Ö ±¨¸²μÉ  †¨¤±μ¸ÉÓÄ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓ

�Éμ³
ε,

±± ²/
³μ²Ó

σ, �A q �Éμ³
ε,

±± ²/
³μ²Ó

σ, �A q i−j
ε,

±± ²/
³μ²Ó

σ, �A

N 0,20 3,29 Ä0,60 NC 0,20 3,29 Ä0,37 TiÄO 7,72 2,34
C 0,07 3,56 +0,42 CC 0,07 3,56 +0,19 TiÄC 7,26 4,13
Of 0,12 3,03 Ä0,51 HC 0,04 0,40 +0,18 TiÄN 0,70 4,13
Hf 0,02 2,35 +0,08 HW 0,04 0,40 +0,41 OÄC 0,15 3,13
H 0,05 0,40 +0,35 OW 0,15 3,15 Ä0,82 OÄN 0,09 3,29

¶μÉ¥´Í¨ ²Ò �Ê±¨´£¥³  [11] ¨ ¡¨±¢ ¤· É´μ° £ ·³μ´¨Î¥¸±μ° ¸¢Ö§¨. ‘¨²μ¢μ¥
¶μ²¥ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ TiO2 ¨§²μ¦¥´μ �.Š ¢ §¥± ·μ³ ¨ ¤·. [12],   É ±¦¥ �. ƒ¨°μ
¨ ¤·. [13]. 
 · ³¥É·Ò ¶μÉ¥´Í¨ ²  ¤²Ö ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ TiO2 ¡Ò²¨ · §· ¡μÉ ´Ò
Œ. Œ ÍÊ¨ ¨ Œ.�± μ£¨ [11].

‚ ± Î¥¸É¢¥ ³μ¤¥²¨ ¢μ¤Ò ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´  ³μ¤¥²Ó SPC ¸ ¶·¨¡²¨¦¥´¨¥³ ¦¥¸É-
±¨Ì É¥² [14Ä16]. “£²μ¢Ò¥ ¸¢Ö§¨ ¨ ¤²¨´Ò ³μ²¥±Ê²Ò ¢μ¤Ò ´¥ μ£· ´¨Î¥´Ò.

ˆ¸¸²¥¤μ¢ ´¨¥ ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨Ì, ¤¨ËËÊ§¨μ´´ÒÌ ¨ ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¸¢μ°¸É¢ ¸¨-
¸É¥³ ”ŒÄ‘Š/TiO2 ¨ ”ŒÄ‚/TiO2 ¶·μ¢μ¤¨²μ¸Ó ¶·¨ ¶μ³μÐ¨ ³¥Éμ¤  ±² ¸¸¨Î¥-
¸±μ£μ Œ„-³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö, ¸ ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´¨¥³ ¶ ±¥É  ³´μ£μÍ¥²¥¢μ£μ ´ §´ Î¥-
´¨Ö DL POLY 2.20 [17]. 
·¨³¥´¥´ ± ´μ´¨Î¥¸±¨°  ´¸ ³¡²Ó ¶·¨ É¥³¶¥· ÉÊ·¥
T = 300 K ¢ ¸μÎ¥É ´¨¨ ¸ É¥·³μ¸É Éμ³ 	μ§¥Ä•Ê¢¥· , É·¥Ì³¥·´Ò³ ¸Ê³³¨·μ-
¢ ´¨¥³ ¶μ �¢ ²Ó¤Ê ¨  ²£μ·¨É³μ³ ¨´É¥£·¨·μ¢ ´¨Ö Ê· ¢´¥´¨° ¤¢¨¦¥´¨° ¶μ
¸Ì¥³¥ ‚¥·²¥. „ ²Ó´μ¤¥°¸É¢ÊÕÐ¨¥ Ô²¥±É·μ¸É É¨Î¥¸±¨¥ ¸¨²Ò ¢ÒÎ¨¸²Ö²¨¸Ó ³¥-
Éμ¤μ³ �¢ ²Ó¤  ¸  ¢Éμ³ É¨Î¥¸±¨³ μ¶É¨³¨§ Í¨μ´´Ò³ ¶ · ³¥É·μ³ f = 1,0·10−4

¨ ¶ · ³¥É·μ³ ¸Ìμ¤¨³μ¸É¨ 0,24375 �A−1. ‚·¥³¥´´μ° Ï £ ¨´É¥£·¨·μ¢ ´¨Ö ¤¨-
´ ³¨Î¥¸±¨Ì Ê· ¢´¥´¨° ¤¢¨¦¥´¨° ¢Ò¡· ´ · ¢´Ò³ 1 Ë¸. Œμ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¶·μ-
¢μ¤¨²¨¸Ó ¸ ¶·¨³¥´¥´¨¥³ ¶¥·¨μ¤¨Î¥¸±¨Ì £· ´¨Î´ÒÌ Ê¸²μ¢¨° ¶μ É·¥³ ¶·μ-
¸É· ´¸É¢¥´´Ò³ ±μμ·¤¨´ É ³.

„²Ö ³μ²¥±Ê² ”Œ, ‘Š ¨ ‚ ¶ · ³¥É·Ò ¸¨²μ¢μ£μ ¶μ²Ö ¡Ò²¨ ¢Ò¡· ´Ò ¨§
¡ §Ò ¤ ´´ÒÌ ¶·μ£· ³³´μ£μ ¶ ±¥É  DL FIELD [18], ±μÉμ·Ò¥, ¢ ¸¢μÕ μÎ¥·¥¤Ó,
¶μ²ÊÎ¥´Ò ¸ ¶μ³μÐÓÕ ¶ ±¥É  CHARMM [19].

’ ¡²¨Í  2. �μÉ¥´Í¨ ² �Ê±¨´£¥³  ¨ ¶ · ³¥É·Ò ¸¨²μ¢μ£μ ¶μ²Ö ¤²Ö ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ TiO2


μÉ¥´Í¨ ² �Ê±¨´£¥³ : Aij exp (−rij/ρij) − Cij/r6
ij

i−j Aij , ±± ²/³μ²Ó ρ, �A Cij , �A6 · ±± ²/³μ²Ó

TiÄTi 717647,4 0,15 121,1
TiÄO 391049,1 0,19 290,3
OÄO 271716,3 0,23 696,9
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’ ¡²¨Í  3. � · ³¥É·Ò ¶μÉ¥´Í¨ ²μ¢ (£ ·³μ´¨Î¥¸±μ£μ ¨ Ê£²μ¢μ£μ) ¨ ¸¨²μ¢μ£μ ¶μ²Ö
¤²Ö ³μ²¥±Ê² ”Œ ¨ ‘Š

ƒ ·³μ´¨Î¥¸±¨° ¶μÉ¥´Í¨ ²: K(rij − r0)
2/2 “£²μ¢μ° ¶μÉ¥´Í¨ ²: K(θijk − θ0)

2/2

‘¢Ö§Ó K, �A6 · ±± ²/³μ²Ó r0, �A ƒ·Ê¶¶  K, ±± ²/(³μ²Ó · · ¤2) θ0, ◦

1Ä2 960,0 1,00 2Ä1Ä3 46,0 120,0
1Ä4 860,0 1,36 2Ä1Ä4 100,0 120,0
4Ä6 1300,0 1,23 1Ä4Ä6 150,0 122,0
4Ä5 634,2 1,10 1Ä4Ä5 88,0 111,0
1Ä6 100,0 2,37 6Ä4Ä5 88,0 122,0
1Ä5 100,0 1,98 2Ä1Ä4 46,0 120,0
1Ä3 960,0 1,00 3Ä1Ä4 100,0 120,0

’ ¡²¨Í  4. � · ³¥É·Ò ¶μÉ¥´Í¨ ²μ¢ (‹„ ¨ Éμ·¸¨μ´´μ£μ) ¨ ¸¨²μ¢μ£μ ¶μ²Ö ¤²Ö ³μ²¥-
±Ê² ”Œ ¨ ‘Š


μÉ¥´Í¨ ² ‹„:
4ε((σ/rij)

12 − (σ/rij)
6)

’μ·¸¨μ´´Ò° ¶μÉ¥´Í¨ ²:
K[1 + cos (mϕijk − δ)]

‘¢Ö§Ó ε, ±± ²/³μ²Ó σ, �A ƒ·Ê¶¶  K, ±± ²/³μ²Ó δ, ◦ m

2Ä6 0,07 1,44 2Ä1Ä4Ä6 1,4 180 2,0
2Ä5 0,03 1,37 2Ä1Ä4Ä5 1,4 180 2,0
3Ä6 0,07 1,44 3Ä1Ä4Ä6 1,4 180 2,0
3Ä5 0,03 1,37 3Ä1Ä4Ä5 1,4 180 2,0

�¨¸. 3. � ¸¶μ²μ¦¥´¨¥  Éμ³μ¢ ¢ ³μ²¥±Ê²¥ ”Œ ( ) ¨ ±μ´Ë¨£Ê· Í¨Ö ³μ²¥±Ê² ‘Š (¡), ‚ (¢)

�μ²¥¥ ¶μ¤·μ¡´μ ¶ · ³¥É·Ò ¶μÉ¥´Í¨ ²μ¢ (Ì¨³¨Î¥¸±μ°, Ê£²μ¢μ° ¨ Éμ·¸¨-
μ´´μ° ¸¢Ö§¥°, § ·Ö¤Ò  Éμ³μ¢ ¨ É. ¤.) ¤²Ö μ¶¨¸ ´¨Ö ¸¨²μ¢μ£μ ¶μ²Ö ³μ²¥±Ê²
”Œ, ‘Š ¨ ‚ ¶·¨¢¥¤¥´Ò ¢ É ¡². 2Ä4. � ¸¶μ²μ¦¥´¨¥  Éμ³μ¢ ¢ ³μ²¥±Ê²¥ ”Œ ¨
±μ´Ë¨£Ê· Í¨Ö ³μ²¥±Ê² ‘Š, ‚ ¶μ± § ´Ò ´  ·¨¸. 3.

„²Ö ¡¨±¢ ¤· É´μ£μ £· ´¨Î´μ£μ ¶μÉ¥´Í¨ ²  kr2/2 + k′r3/3 + k′′r4/4 ¶ -

· ³¥É·Ò ¸¨²μ¢μ£μ ¶μ²Ö ¤²Ö ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ TiO2 · ¢´Ò: k = 0,4 �A
2 · ±± ²/³μ²Ó,

k′ = 0,0 �A
3 · ±± ²/³μ²Ó, k′′ = 0,4 �A

4 · ±± ²/³μ²Ó.
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·¨³¥´Ö²¸Ö  ²£μ·¨É³ ¶ · ²²¥²Ó´ÒÌ · ¸Î¥Éμ¢ ˜¥°±  ¢ É¥·³¨´ Ì ¸É· É¥-
£¨¨ ¶μ¢Éμ·  (·¥¶²¨± Í¨¨) ¤ ´´ÒÌ ¶·¨ μ¡³¥´¥ ³¥¦¤Ê ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´Ò³¨ ¥¤¨-
´¨Í ³¨ (¶·μÍ¥¸¸μ· ³¨) ¸ μ£· ´¨Î¥´¨¥³ ¦¥¸É±¨Ì ¨ ¤·Ê£¨Ì Ì¨³¨Î¥¸±¨Ì ¸¢Ö-
§¥° [17]. � ¸Î¥ÉÒ ¶μ ³¥Éμ¤Ê Œ„-³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ·¥ ²¨§μ¢ ´Ò ¢ É¥³¶¥· ÉÊ·´μ³
¨´É¥·¢ ²¥ μÉ 250 ¤μ 400 Š ¸ Ï £μ³ 25 Š.

2. �…‡“‹œ’�’› ˆ ��‘“†„…�ˆŸ

2.1. ”ŒÄ‘Š/TiO2. 
·μÍ¥¸¸ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¸¨¸É¥³Ò ”ŒÄ‘Š (NH2CHOÄ
HCN) ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ± É ²¨§ Éμ·  TiO2 Ì · ±É¥·¨§Ê¥É¸Ö ¸É·Ê±ÉÊ·´Ò³¨ ¨
¤¨ËËÊ§¨μ´´Ò³¨ ¸¢μ°¸É¢ ³¨. ‚ ± Î¥¸É¢¥ μÍ¥´±¨ ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¸¢μ°¸É¢ ´ ³¨
¶·μ¨§¢μ¤¨²¨¸Ó ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö ËÊ´±Í¨° · ¤¨ ²Ó´μ£μ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö (”��)  Éμ-
³μ¢. �É³¥É¨³, ÎÉμ ”�� Ê± §Ò¢ ¥É ¢¥·μÖÉ´μ¸ÉÓ ´ Ìμ¦¤¥´¨Ö  Éμ³  ¢ μ±·¥¸É-
´μ¸É¨ (¸Ë¥·¥) ¸μ¸¥¤´¨Ì ¨²¨ μÉ¤ ²¥´´ÒÌ  Éμ³μ¢; μ´  μÉ· ¦ ¥É, ± ±  Éμ³Ò
μ·£ ´¨§ÊÕÉ ¸¥¡Ö μ±μ²μ ¤·Ê£¨Ì  Éμ³μ¢. 
μ²μ¦¥´¨¥ ¶¨±μ¢ ´  £· Ë¨± Ì ”��
¤ ¥É ¨´Ëμ·³ Í¨Õ μ ¸É¥¶¥´¨ ¨´É¥´¸¨¢´μ¸É¨ ³¥¦ Éμ³´ÒÌ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¨
μ Éμ³, ´  ± ±μ³ · ¸¸ÉμÖ´¨¨  Éμ³Ò ³μ£ÊÉ ¡ÒÉÓ Ê¶μ·Ö¤μÎ¥´Ò. 
μ £· Ë¨± ³
§ ¢¨¸¨³μ¸É¨ ±μÔËË¨Í¨¥´É  ¤¨ËËÊ§¨¨ μÉ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ¸¨¸É¥³Ò ¢ÒÎ¨¸²¥´ 
Ô´¥·£¨Ö  ±É¨¢ Í¨¨. Š·μ³¥ Éμ£μ, ¡Ò² ¶·μ¢¥¤¥´ ¸· ¢´¨É¥²Ó´Ò°  ´ ²¨§ ¤¢ÊÌ
¸¨¸É¥³ Å ”ŒÄ‘Š/TiO2 ¨ ”ŒÄ‚/TiO2 Å ¸ Í¥²ÓÕ ¶μ± § ÉÓ, ÎÉμ § ³¥´  ‚
´  ‘Š μ± §Ò¢ ¥É ¢²¨Ö´¨¥ ´  ¸É·Ê±ÉÊ·´Ò¥ ¨ ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨¥ Ì · ±É¥·¨¸É¨±¨.

2.1.1. “¶μ·Ö¤μÎ¨¢ ´¨¥ ¢ ¸¨¸É¥³¥ ¦¨¤±μ¸ÉÓÄ¦¨¤±μ¸ÉÓ. 	  ·¨¸. 4, 5
¶·¨¢¥¤¥´Ò £· Ë¨±¨ ”��, g(r), ¤²Ö ¶ ·  Éμ³μ¢ OfÄOf, NCÄNC, OfÄHC ¨
NCÄHf, ¤¥³μ´¸É·¨·ÊÕÐ¨¥ μ¸μ¡¥´´μ¸É¨ ¸É·Ê±ÉÊ·´μ£μ · ¸¶μ²μ¦¥´¨Ö  Éμ³μ¢ ¢
¸¨¸É¥³¥ ¦¨¤±μ¸ÉÓÄ¦¨¤±μ¸ÉÓ (”ŒÄ‚, ”ŒÄ‘Š) ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ TiO2. •μ·μÏμ

�¨¸. 4. ”�� ¤²Ö ¶ ·  Éμ³μ¢ OfÄOf, NCÄNC ¤²Ö ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¸³¥¸¨ ”ŒÄ‘Š ¸ ¶μ-
¢¥·Ì´μ¸ÉÓÕ ¤¨μ±¸¨¤  É¨É ´ 
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�¨¸. 5. ”�� ¤²Ö ¶ ·  Éμ³μ¢ OfÄHC, NCÄHf ¤²Ö ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¸³¥¸¨ ”ŒÄ‘Š ¸ ¶μ-
¢¥·Ì´μ¸ÉÓÕ ¤¨μ±¸¨¤  É¨É ´ 

¢¨¤´μ, ÎÉμ ¶μ¢¥¤¥´¨¥ ”�� ¤²Ö ¶ · ±¨¸²μ·μ¤´ÒÌ  Éμ³μ¢ ”Œ (OfÄOf) ¸² ¡¥¥,
Î¥³ ¤²Ö  §μÉ´ÒÌ ¶ · ‘Š (NCÄNC). 
μ²μ¦¥´¨¥ ¶¥·¢ÒÌ ¶¨±μ¢ g(r) · §´¨É¸Ö
¡μ²¥¥ Î¥³ ´  1 �A; ¶¨± g [NCÄNC] ´ Ìμ¤¨É¸Ö ´  · ¸¸ÉμÖ´¨¨ 4 �A μÉ ´Ê²¥¢μ°
ÉμÎ±¨, ÎÉμ ´  1,2 �A ±μ·μÎ¥, Î¥³ ¶¨± g [OfÄOf]. ‚ Éμ ¦¥ ¢·¥³Ö ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨¥
OfÄHC ¸¨²Ó´¥¥, Î¥³ NCÄHf. �³¶²¨ÉÊ¤  ¶¥·¢μ£μ ¶¨±  g [OfÄHC] ´ Ìμ¤¨É¸Ö
´  · ¸¸ÉμÖ´¨¨ 2 �A μÉ ´Ê²Ö ¨ ¢ 1,5 · §  ¢ÒÏ¥, Î¥³ ¤²Ö ¶¨±  g [NCÄHf],
· ¸¶μ²μ¦¥´´μ£μ ´  · ¸¸ÉμÖ´¨¨ 3 �A.

2.1.2. “¶μ·Ö¤μÎ¨¢ ´¨¥ ¢ ¸¨¸É¥³¥ ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓÄ¦¨¤±μ¸ÉÓ. 	  ·¨¸. 6, 7
¶·¨¢¥¤¥´Ò £· Ë¨±¨ ”��, g(r), ¤²Ö  Éμ³´ÒÌ ¶ · (Ti, O)Ä(Of, NC) ¨ (Ti, O)Ä
(Hf, HC), ±μÉμ·Ò¥ ¤¥³μ´¸É·¨·ÊÕÉ μ¸μ¡¥´´μ¸É¨ ¸É·Ê±ÉÊ·´μ£μ · ¸¶μ²μ¦¥´¨Ö
 Éμ³μ¢ ¤²Ö Ë §Ò ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓÄ¦¨¤±μ¸ÉÓ (”ŒÄ‚, ”ŒÄ‘Š ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨

�¨¸. 6. ”�� ¤²Ö ¶ ·  Éμ³μ¢ TiÄOf, TiÄNC, OÄOf, OÄNC ¤²Ö ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¸³¥¸¨
”ŒÄ‘Š ¸ ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓÕ ¤¨μ±¸¨¤  É¨É ´ 
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�¨¸. 7. ”�� ¤²Ö ¶ ·  Éμ³μ¢ TiÄHf, TiÄHC, OÄHf, OÄHC ¤²Ö ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¸³¥¸¨
”ŒÄ‘Š ¸ ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓÕ ¤¨μ±¸¨¤  É¨É ´ 

TiO2). —¥É±μ ¢Ò· ¦¥´´Ò¥ ³ ±¸¨³Ê³Ò  ³¶²¨ÉÊ¤ ËÊ´±Í¨° g [TiÄOf] ¨ g [TiÄ
NC] ´ Ìμ¤ÖÉ¸Ö ´  · ¸¸ÉμÖ´¨¨ 3 �A μÉ ´ Î ²  ±μμ·¤¨´ É. 
μ¢¥¤¥´¨¥ ËÊ´±Í¨°
g [OÄOf] ¨ g [OÄNC] Ê± §Ò¢ ÕÉ ´  ¸² ¡μ¸ÉÓ ¸¢Ö§¥° ÔÉ¨Ì  Éμ³´ÒÌ ¶ · (·¨¸. 6).
�¤´¨³ ¸²μ¢μ³,  Éμ³ Ti ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¶μ ¸· ¢´¥´¨Õ ¸  Éμ³μ³ O ¶μ¢¥·Ì´μ-
¸É¨ ¶·μÖ¢²Ö¥É ¡μ²¥¥ ¸¨²Ó´μ¥ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨¥ ¸ ÉÖ¦¥²Ò³¨  Éμ³ ³¨ Of ¨ NC
· ¸É¢μ·  ”ŒÄ‘Š. ‚ ¸²ÊÎ ¥ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö  Éμ³μ¢ Ti ¨ O ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨
¸  Éμ³ ³¨ Hf ¨ HC · ¸É¢μ· , ± ± ¶μ± §Ò¢ ÕÉ ËÊ´±Í¨¨ g [TiÄHf], g [TiÄHC],
g [OÄHf] ¨ g [OÄHC] (·¨¸. 7), ¸¢Ö§¨ OÄHf ¨ OÄHC ¸¨²Ó´¥¥, Î¥³ TiÄHf ¨ TiÄHC.
	¥É·Ê¤´μ É ±¦¥ § ³¥É¨ÉÓ (¸³. ·¨¸. 7), ÎÉμ  Éμ³´ Ö ¶ ·  TiÄHC ¨³¥¥É ¸¨²Ó-
´μ¥ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨¥ ¶μ ¸· ¢´¥´¨Õ ¸ ¢¥¸Ó³  ¸² ¡Ò³ Ê¶μ·Ö¤μÎ¨¢ ´¨¥³ ¶ ·Ò
TiÄHf.

2.1.3. � ¸Î¥É Ô´¥·£¨¨  ±É¨¢ Í¨¨. ‚ Ï¨·μ±μ³ ¨´É¥·¢ ²¥ É¥³¶¥· ÉÊ· ±μ-
ÔËË¨Í¨¥´É ¤¨ËËÊ§¨¨ ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É ¸μ¡μ° § ¢¨¸¨³μ¸ÉÓ  ··¥´¨Ê¸μ¢¸±μ£μ É¨¶ :

D = D0 exp (−E/RT ). (2)

„ ²¥¥ ¶μ¸É·μ¥´Ò § ¢¨¸¨³μ¸É¨ ±μÔËË¨Í¨¥´Éμ¢ ¤¨ËËÊ§¨¨ ¤²Ö  Éμ³μ¢  §μÉ 
¢ ‘Š ¨ ”Œ ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨  ´ É §  ¢ ²¨´¥°´μ° ¨ ²μ£ ·¨Ë³¨Î¥¸±¨Ì Ï± -
² Ì D(T ) ¨ ln D(T ) (·¨¸. 8 ¨ 9 ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ).

	  μ¸´μ¢ ´¨¨ Ê· ¢´¥´¨Ö �··¥´¨Ê¸  (2) ¡Ò²  · ¸¸Î¨É ´  Ô´¥·£¨Ö  ±É¨¢ -
Í¨¨ ¤¨ËËÊ§¨¨ ³μ²¥±Ê² ‘Š ¨ ”Œ ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ TiO2. ‡´ Î¥´¨Ö Ô´¥·£¨°
 ±É¨¢ Í¨¨ ¤²Ö ³μ²¥±Ê² ‘Š ¨ ”Œ · ¢´Ò 1,4 ¨ 1,9 ±± ²/³μ²Ó ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ.
‚¨¤´μ, ÎÉμ ³μ²¥±Ê²Ò ‘Š ¨³¥ÕÉ ¢Ò¸μ±ÊÕ ¤¨ËËÊ§¨μ´´ÊÕ ¶μ¤¢¨¦´μ¸ÉÓ Å
ÔÉμ ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´μ μ¶·¥¤¥²Ö¥É ¤¨´ ³¨±Ê ³μ²¥±Ê² ”Œ ´   ¤¸μ·¡¨·ÊÕÐ¥° ¶μ-
¢¥·Ì´μ¸É¨ TiO2 ¨ ¶μ¤¢¨¦´μ¸ÉÓ · ¸É¢μ·  ”ŒÄ‘Š ¢ Í¥²μ³. �É³¥É¨³, ÎÉμ ÔÉ¨
·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ Ìμ·μÏμ ±μ··¥²¨·ÊÕÉ ¸ ¤ ´´Ò³¨ ”��, ¨§²μ¦¥´´Ò³¨ ¢ÒÏ¥, ¶μ
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�¨¸. 8. ‡ ¢¨¸¨³μ¸ÉÓ ±μÔËË¨Í¨¥´É  ¤¨ËËÊ§¨¨ ‘Š ¨ ”Œ ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¤¨μ±¸¨¤ 
É¨É ´  μÉ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò

�¨¸. 9. ‡ ¢¨¸¨³μ¸ÉÓ ²μ£ ·¨Ë³  ±μÔËË¨Í¨¥´É  ¤¨ËËÊ§¨¨ μÉ μ¡· É´μ° É¥³¶¥· ÉÊ·Ò
¤²Ö ‘Š ¨ ”Œ ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¤¨μ±¸¨¤  É¨É ´ ; D′ = D/(1 ³2/c) Å ´μ·³¨·μ¢ ´´Ò°
±μÔËË¨Í¨¥´É ¤¨ËËÊ§¨¨

¸É·Ê±ÉÊ·´μ° μ¸μ¡¥´´μ¸É¨ ¢ Ë §¥ ¦¨¤±μ¸ÉÓÄ¦¨¤±μ¸ÉÓ, ¸² ¡μ¸É¨ Ì¨³¨Î¥¸±¨Ì
¸¢Ö§¥° ¨ ³¥¦ Éμ³´ÒÌ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ³¥¦¤Ê ”ŒÄ‘Š.

2.2. ”ŒÄ‚. ‡¤¥¸Ó ¨ ¤ ²¥¥ Î¥·¥§ Hf, HW, Of ¨ OW μ¡μ§´ Î¨³ ¢μ¤μ·μ¤´Ò¥
¨ ±¨¸²μ·μ¤´Ò¥  Éμ³Ò ”Œ ¨ ‚ ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ.

2.2.1. “¶μ·Ö¤μÎ¨¢ ´¨¥ É¨¶  ¦¨¤±μ¸ÉÓÄ¦¨¤±μ¸ÉÓ. 	  ·¨¸. 10, 11 ¶μ± -
§ ´Ò μ¸μ¡¥´´μ¸É¨ £· Ë¨±μ¢ ”�� ¸¨¸É¥³Ò ”ŒÄ‚ ¤²Ö ¶ ·  Éμ³μ¢ OfÄOf,
OWÄOW, OfÄHW ¨ OWÄHf ¢μ¤´μ£μ · ¸É¢μ·  Ëμ·³ ³¨¤  ´  TiO2. •μ·μÏμ
¢¨¤´μ, ÎÉμ ¶μ¢¥¤¥´¨¥ ”�� ¤²Ö ¶ · ±¨¸²μ·μ¤´ÒÌ  Éμ³μ¢ (OWÄOW) ‚ ¡μ²¥¥
Ê¶μ·Ö¤μÎ¥´μ, Î¥³ ¤²Ö  Éμ³´ÒÌ ¶ · OfÄOf. 
¨± ”�� g [OWÄOW] ´ Ìμ¤¨É¸Ö
´  · ¸¸ÉμÖ´¨¨ 2,7 �A μÉ ´Ê²¥¢μ° ÉμÎ±¨, ÎÉμ ´  1,2 �A ±μ·μÎ¥ ¶μ²μ¦¥´¨Ö ¶¨± 
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�¨¸. 10. ”�� ¤²Ö ¶ ·  Éμ³μ¢ OfÄOf, OWÄOW ¤²Ö ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¸³¥¸¨ ”ŒÄ‚ ¸
¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓÕ ¤¨μ±¸¨¤  É¨É ´ 

�¨¸. 11. ”�� ¤²Ö ¶ ·  Éμ³μ¢ OfÄHW, OWÄHf ¤²Ö ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¸³¥¸¨ ”ŒÄ‚ ¸
¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓÕ ¤¨μ±¸¨¤  É¨É ´ 

”�� g [OfÄOf]. ‚ Éμ ¦¥ ¢·¥³Ö ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨¥ OfÄHW ¸¨²Ó´¥¥, Î¥³ OWÄ
Hf. �³¶²¨ÉÊ¤  ¶¨±  g [OfÄHW] ”�� ´ Ìμ¤¨É¸Ö ´  · ¸¸ÉμÖ´¨¨ 2 �A μÉ ´Ê²Ö
¨ ¢ ¤¢  · §  ¢ÒÏ¥, Î¥³ ¤²Ö ¶¨±  g [OWÄHf], · ¸¶μ²μ¦¥´´μ£μ ´  · ¸¸ÉμÖ-
´¨¨ 2,8 �A.

2.2.2. “¶μ·Ö¤μÎ¨¢ ´¨¥ É¨¶  ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓÄ¦¨¤±μ¸ÉÓ. 	  ·¨¸. 12, 13
¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò £· Ë¨±¨ ”��, g(r), ¤²Ö  Éμ³´ÒÌ ¶ · (Ti, O)Ä(Of, OW) ¨ (Ti, O)Ä
(Hf, HW) ¢ ¢μ¤´μ³ · ¸É¢μ·¥ ”Œ ´  TiO2. ˆ§ £· Ë¨±μ¢ ¢¨¤´μ, ÎÉμ ¢§ ¨³μ-
¤¥°¸É¢¨¥ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¸ ‚ ¢Ò· ¦¥´μ ´ ³´μ£μ ¸¨²Ó´¥¥ ¶μ ¸· ¢´¥´¨Õ ¸ ¢§ ¨³μ-
¤¥°¸É¢¨¥³ ¸ ”Œ. Œ ±¸¨³Ê³Ò ¶¨±μ¢  Éμ³´ÒÌ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¸ ±¨¸²μ·μ¤μ³
TiÄOW ¨ OÄOW ¶·¨³¥·´μ ¢ 4 ¨ ¢ 2,5 · §  ¡μ²ÓÏ¥ ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ ¤²Ö  Éμ³-
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�¨¸. 12. ”�� ¤²Ö ¶ ·  Éμ³μ¢ TiÄOf, TiÄOW, OÄOf, OÄOW ¤²Ö ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¸³¥¸¨
”ŒÄ‚ ¸ ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓÕ ¤¨μ±¸¨¤  É¨É ´ 

�¨¸. 13. ”�� ¤²Ö ¶ ·  Éμ³μ¢ TiÄHf, TiÄHW, OÄHf, OÄHW ¤²Ö ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¸³¥¸¨
”ŒÄ‚ ¸ ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓÕ ¤¨μ±¸¨¤  É¨É ´ 

´ÒÌ ¶ · TiÄOf ¨ OÄOf (·¨¸. 12). 
·¨ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨ÖÌ  Éμ³μ¢ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨
¸  Éμ³μ³ ¢μ¤μ·μ¤  ¸¨²Ó´¥¥ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨¥ Ê ¶ · (TiÄHf, HW) ¶μ ¸· ¢´¥´¨Õ
¸ Ê¶μ·Ö¤μÎ¨¢ ´¨¥³ (OÄHf, HW). 
μ²μ¦¥´¨¥ ³ ±¸¨³Ê³  ¶¨±  TiÄHf ¸¤¢¨´ÊÉμ
´  0,5 �A ¢¶· ¢μ ¶μ ¸· ¢´¥´¨Õ ¸ ¶¨±μ³ TiÄHW, ¨  ³¶²¨ÉÊ¤  ¥£μ ´¥³´μ£μ
³¥´ÓÏ¥.

2.2.3. �´¥·£¨¨  ±É¨¢ Í¨¨ ¤¨ËËÊ§¨¨. 	  ·¨¸. 14, 15 ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò § ¢¨-
¸¨³μ¸É¨ ±μÔËË¨Í¨¥´Éμ¢ ¤¨ËËÊ§¨¨ ¤²Ö  Éμ³μ¢ ±¨¸²μ·μ¤  ¢ ‚ ¨ ”Œ ´  ¶μ-
¢¥·Ì´μ¸É¨  ´ É §  ¢ ²¨´¥°´μ° ¨ ²μ£ ·¨Ë³¨Î¥¸±μ° Ï± ² Ì (D(T ) ¨ ln D(T )
¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ).
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�¨¸. 14. ‡ ¢¨¸¨³μ¸ÉÓ ±μÔËË¨Í¨¥´É  ¤¨ËËÊ§¨¨ ³μ²¥±Ê² ‚ ¨ ”Œ ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨
¤¨μ±¸¨¤  É¨É ´  μÉ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò

�¨¸. 15. ‡ ¢¨¸¨³μ¸ÉÓ ²μ£ ·¨Ë³  ±μÔËË¨Í¨¥´É  ¤¨ËËÊ§¨¨ μÉ μ¡· É´μ° É¥³¶¥· ÉÊ·Ò
³μ²¥±Ê² ‚ ¨ ”Œ ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¤¨μ±¸¨¤  É¨É ´ 

	  μ¸´μ¢ ´¨¨ Ê· ¢´¥´¨Ö �··¥´¨Ê¸  (2) ¡Ò²  · ¸¸Î¨É ´  Ô´¥·£¨Ö  ±É¨-
¢ Í¨¨ ¤¨ËËÊ§¨¨ ³μ²¥±Ê² ‚ ¨ ”Œ ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ TiO2. ‡´ Î¥´¨Ö Ô´¥·£¨°
 ±É¨¢ Í¨¨ ¤²Ö ³μ²¥±Ê² ‚ ¨ ”Œ ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ · ¢´Ò 3,0 ¨ 2,7 ±± ²/³μ²Ó.


μ²ÊÎ¥´´Ò¥ §´ Î¥´¨Ö Ô´¥·£¨°  ±É¨¢ Í¨¨ ¤²Ö ¸¨¸É¥³Ò ”ŒÄ‚/TiO2 ¶·¥¤-
¸É ¢²¥´Ò ¢ É ¡². 5 ¢ ¸· ¢´¥´¨¨ ¸μ §´ Î¥´¨Ö³¨ Ô´¥·£¨°  ±É¨¢ Í¨¨ ¤²Ö ¸¨¸É¥³Ò
”ŒÄ‘Š/TiO2. �´¥·£¨Ö  ±É¨¢ Í¨¨ ¤¨ËËÊ§¨¨ ”Œ ¢ ¢μ¤´μ³ · ¸É¢μ·¥ ”ŒÄ‚
2,7 ±± ²/³μ²Ó, ÎÉμ §´ Î¨É¥²Ó´μ ¡μ²ÓÏ¥ 1,9 ±± ²/³μ²Ó Å Ô´¥·£¨¨  ±É¨¢ Í¨¨
¤²Ö ”Œ ¢ · ¸É¢μ·¥ ‘Š. „ ²¥¥ ¥¸²¨ ¸· ¢´¨¢ ÉÓ E‘Š = 1,4 ±± ²/³μ²Ó ¨
E‚ = 3,0 ±± ²/³μ²Ó, Éμ Ê¢¨¤¨³, ÎÉμ ‚ ¶·¨ μ¤´¨Ì ¨ É¥Ì ¦¥ É¥·³μ¤¨´ ³¨-
Î¥¸±¨Ì Ê¸²μ¢¨ÖÌ ¶μÉ·¥¡Ê¥É¸Ö ¢¤¢μ¥ ¡μ²ÓÏ¥ Ô´¥·£¨¨ ¤²Ö  ±É¨¢ Í¨¨ ¤¨ËËÊ-
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’ ¡²¨Í  5. 	´¥·£¨Ö  ±É¨¢ Í¨¨ ¤²Ö ‘Š, ”Œ ¨ ‚ ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ TiO2

Œμ²¥±Ê²  HCN H2O
”μ·³ ³¨¤

(¢ · ¸É¢μ·¥ HCN)
”μ·³ ³¨¤

(¢ · ¸É¢μ·¥ H2O)

Ea, ±± ²/³μ²Ó 1,4 3,0 1,9 2,7

§¨μ´´μ£μ ¶·μÍ¥¸¸  ¨ ¶μ¤¢¨¦´μ¸É¨  Éμ³μ¢, Î¥³ ‘Š. „ ´´μ¥ μ¡¸ÉμÖÉ¥²Ó¸É¢μ
£μ¢μ·¨É μ Éμ³, ÎÉμ § ³¥´  ‚ ´  ‘Š μ± §Ò¢ ¥É ¢²¨Ö´¨¥ ´  ¸É·Ê±ÉÊ·´Ò¥ ¨
¤¨´ ³¨Î¥¸±¨¥ Ì · ±É¥·¨¸É¨±¨ · ¸É¢μ·μ¢, ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢ÊÕÐ¨Ì ´  TiO2. „²Ö
³μ²¥±Ê² ‘Š Ì · ±É¥·´μ ¡μ²¥¥ ¸¨²Ó´μ¥ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨¥ ¸ ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓÕ TiO2;
³Ò ¨³¥¥³ ¡μ²¥¥ ¢Ò¸μ±ÊÕ ¤¨ËËÊ§¨μ´´ÊÕ ¸¶μ¸μ¡´μ¸ÉÓ ¢ · ¸É¢μ·¥ ”ŒÄ‘Š,
Î¥³ ¢ · ¸É¢μ·¥ ”ŒÄ‚.

‡�Š‹
—…�ˆ…

‘ ¶μ³μÐÓÕ ³¥Éμ¤  ±μ³¶ÓÕÉ¥·´μ° ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¤¨´ ³¨±¨ ¨ ³´μ£μÍ¥-
²¥¢μ£μ ¶·μ£· ³³´μ£μ ¶ ±¥É  DL POLY 2.20 ¢ ´ ¸ÉμÖÐ¥° · ¡μÉ¥ ¡Ò²μ ¸³μ-
¤¥²¨·μ¢ ´μ ¶μ¢¥¤¥´¨¥ ”Œ ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ± É ²¨§ Éμ·  Å ¤¨μ±¸¨¤  É¨É ´ 
¢ Ëμ·³¥  ´ É §  Å ¢ ¶·¨¸ÊÉ¸É¢¨¨ ‘Š. 
²μÉ´μ¸ÉÓ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö  Éμ³μ¢ ´ 
¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨, ¸É·Ê±ÉÊ·´Ò¥ ”��  Éμ³μ¢, ±μÔËË¨Í¨¥´ÉÒ ¤¨ËËÊ§¨¨ ¨ Ô´¥·£¨°
 ±É¨¢ Í¨¨ ¢ÒÎ¨¸²¥´Ò ¢ Ï¨·μ±μ³ ¤¨ ¶ §μ´¥ É¥³¶¥· ÉÊ·: μÉ 250 ¤μ 400 Š.

�´¥·£¨Ö  ±É¨¢ Í¨¨ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö CK ¨ ”Œ ¸ ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓÕ TiO2 ¸μ¸É -
¢¨²  1,4 ¨ 1,9 ±± ²/³μ²Ó ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ. ‡ ³¥´  ‚ ´  CK ¶·¨¢μ¤¨É ¸μμÉ¢¥É-
¸É¢¥´´μ ± §´ Î¥´¨Ö³ Ô´¥·£¨¨  ±É¨¢ Í¨¨ Å 3,0 ¨ 2,7 ±± ²/³μ²Ó; É. ¥. ¶μÉ·¥¡Ê-
¥É¸Ö ¶·¨³¥·´μ ¢¤¢μ¥ ¡μ²ÓÏ¥ Ô´¥·£¨¨ ¤²Ö  ±É¨¢ Í¨¨ ¤¨ËËÊ§¨μ´´μ£μ ¶·μÍ¥¸¸ :
¢ ¸¨¸É¥³¥ ”ŒÄ‚/TiO2 ³Ò ´ ¡²Õ¤ ¥³ ³¥´ÓÏÊÕ ¶μ¤¢¨¦´μ¸ÉÓ ”Œ ¨ ‚, Î¥³ ¢
¸¨¸É¥³¥ ”ŒÄ‘Š/TiO2. „ ´´Ò° Ë ±É ³μ¦¥É ¡ÒÉÓ μ¡ÑÖ¸´¥´ ¸²¥¤ÊÕÐ¨³ μ¡· -
§μ³. 
μ¸±μ²Ó±Ê ¶·¨ ´ £·¥¢ ´¨¨ ”Œ · ¸¶ ¤ ¥É¸Ö ´  CK ¨ ‚, ¶·¨ ¶μ¢ÒÏ¥´´ÒÌ
É¥³¶¥· ÉÊ· Ì (± ± ¢ ¤ ´´μ° · ¡μÉ¥) ·¥ ±Í¨¨ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¨¤ÊÉ ¤μ ±μ´Í 
¨ ¶μ ¸ÊÐ¥¸É¢Ê ¢ ¸¨¸É¥³¥ μ¸É ¥É¸Ö ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓ ¤¨μ±¸¨¤  É¨É ´  ¨ CK. Œμ²¥-
±Ê²  HCN Ìμ·μÏμ · ¸É¢μ·Ö¥É¸Ö ¢  ´ É §¥ ¤ ¦¥ ¶·¨ É¥³¶¥· ÉÊ·¥ 250 Š, ÎÉμ ¨
μ¡ÑÖ¸´Ö¥É¸Ö ³¥´ÓÏ¨³ §´ Î¥´¨¥³ Ô´¥·£¨¨  ±É¨¢ Í¨¨, ¢ μÉ²¨Î¨¥ μÉ ¸²ÊÎ Ö ¤²Ö
¸¨¸É¥³Ò ”ŒÄ‚/TiO2, £¤¥ ³μ²¥±Ê²Ò ¢μ¤Ò ¶· ±É¨Î¥¸±¨ ´¥ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢ÊÕÉ
¸ ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓÕ ¨ ¤²Ö ´¨Ì §´ Î¥´¨Ö Ô´¥·£¨¨  ±É¨¢ Í¨¨ ¸· ¢´¨É¥²Ó´μ ¢Ò-
¸μ±¨ ¶·¨ ¶μ¢ÒÏ¥´´ÒÌ É¥³¶¥· ÉÊ· Ì. �Éμ ¶μ¤É¢¥·¦¤ ¥É¸Ö ¨ ¡μ²¥¥ ¢Ò¸μ±¨³¨
§´ Î¥´¨Ö³¨ ±μÔËË¨Í¨¥´É  ¤¨ËËÊ§¨¨ ¤²Ö ”Œ/TiO2 ¢ ¸¨¸É¥³¥ ”ŒÄ‘Š/TiO2

(·¨¸. 7) ¶μ ¸· ¢´¥´¨Õ ¸μ §´ Î¥´¨Ö³¨ ¤²Ö ”Œ/TiO2 ¢ ¸¨¸É¥³¥ ”ŒÄ‚/TiO2

(·¨¸. 13).
Š ± μÉ³¥Î¥´μ ¢ÒÏ¥, ¨³¥´´μ ¢ ¶·¨¸ÊÉ¸É¢¨¨ ± É ²¨§ Éμ·  (¤¨μ±¸¨¤  É¨-

É ´  ¨ É. ¶.) ³μ²¥±Ê²  ”Œ ¶·¨ Ê²ÓÉ· Ë¨μ²¥Éμ¢μ³ ¢μ§¤¥°¸É¢¨¨ ¨²¨ É¥³¶¥· -
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ÉÊ·´μ³ ´ £·¥¢¥ (¤ ¦¥ ¢ Ê¸²μ¢¨ÖÌ É¥³´μ¢μ°  ¤ ¶É Í¨¨) ¸¶μ¸μ¡´  ¸¨´É¥§¨·μ-
¢ ÉÓ ´Ê±²¥μÉ¨¤Ò, ´Ê±²¥¨´μ¢Ò¥ ±¨¸²μÉÒ ¨ ¤·Ê£¨¥ ¢ ¦´Ò¥ μ·£ ´¨Î¥¸±¨¥ ¸μ¥¤¨-
´¥´¨Ö [1Ä7]. ‘· ¢´¨É¥²Ó´Ò°  ´ ²¨§ ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¨ ¤¨ËËÊ§¨μ´´ÒÌ ¸¢μ°¸É¢
³μ¤¥²Ó´ÒÌ ¸¨¸É¥³ ”ŒÄ‘Š/TiO2 ¨ ”ŒÄ‚/TiO2, ¶·μ¢¥¤¥´´Ò° ¢ ¤ ´´μ° · -
¡μÉ¥, Ë ±É¨Î¥¸±¨ Ö¢²Ö¥É¸Ö ¶¥·¢μ° ¶μ¶ÒÉ±μ° ± ¶μ´¨³ ´¨Õ ´   Éμ³´μ³/³μ²¥-
±Ê²Ö·´μ³ Ê·μ¢´¥ ³¥Ì ´¨§³μ¢ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ”Œ ¸ ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓÕ TiO2. 
·¨-
¸ÊÉ¸É¢¨¥ ‚ · ¸¸³ É·¨¢ ¥É¸Ö ± ± ¸É ¡¨²¨§¨·ÊÕÐ¨° Ë ±Éμ· ¢ ¶·μÍ¥¸¸¥ ¢§ ¨-
³μ¤¥°¸É¢¨Ö ”ŒÄTiO2. 	¥±μÉμ·Ò¥ É¥μ·¥É¨Î¥¸±¨¥, ¢ Éμ³ Î¨¸²¥ ³μ²¥±Ê²Ö·´μ-
¤¨´ ³¨Î¥¸±¨¥, ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ¶μ ·¥ ±Í¨Ö³ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ”ŒÄ‚ ³μ¦´μ ´ °É¨
¢ · ¡μÉ Ì [8, 9, 20, 21]. �±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò¥ ¨ É¥μ·¥É¨Î¥¸±¨¥ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö
¶·¨ ÔÉμ³ ¡μ²ÓÏ¥ ¢¸¥£μ ¸Ëμ±Ê¸¨·μ¢ ´Ò ´  ¶·μÍ¥¸¸¥ ·¥ ±Í¨¨ ”ŒÄ‚. ‚ Éμ ¦¥
¢·¥³Ö μÎ¥´Ó ³ ²μ ¨§¢¥¸É´μ μ ³¥Ì ´¨§³ Ì ·¥ ±Í¨¨ ”Œ ¸ ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓÕ TiO2;
μ ¸¨¸É¥³¥ ”ŒÄ‚/TiO2 ¶μÎÉ¨ ´¨Î¥£μ ´¥ ¸μμ¡Ð¥´μ ¢ ¸¶¥Í¨ ²Ó´μ° ²¨É¥· ÉÊ·¥.
„ ´´Ò° Ë ±É £μ¢μ·¨É μ Éμ³, ÎÉμ ¸ÊÐ¥¸É¢Ê¥É ¤μ¸É ÉμÎ´μ ¡μ²ÓÏμ° ¶·μ¸Éμ· ¤²Ö
¨§ÊÎ¥´¨Ö ¢¸¥ ¥Ð¥ ´¥¨§¢¥¤ ´´ÒÌ ¢ ¦´ÒÌ ¶·μ¡²¥³ ¢ ¸μ¢·¥³¥´´μ° ¡¨μÌ¨³¨¨,
 ¸É·μ¡¨μ²μ£¨¨ ¨ ±μ¸³μÌ¨³¨¨.
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