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УДК 538.91, 539.21 

НАНОПАРАҚТАРДЫҢ СУДЫ ЫДЫРАТУЫНЫҢ ФОТОКАТАЛИТИКАЛЫҚ 

ҚАБІЛЕТТЕРІН ЗЕРТТЕУ ҮШІН DFT ӘДІСІН ҚОЛДАНУ BIOX (X=I, CL, BR). 

 

Хайрушева Айнұр Берікқызы, ТФ-43 

ainurkhairusheva@gmail.com 

Л. Н. Гумилев атындағы ЕҰУ Физика-техника факультеті, Техникалық физика 

кафедрасының 4 курс студенті, Астана, Қазақстан 

Ғылыми жетекшісі – А. Алдонгаров 

 

Соңғы кездері экомномиканың тез дамуына байланысты қазбалы материалдардың да 

(мұнай, көмір және т.б.) энергияларының дамуына артып келеді. Осыған орай, 

энергетикалық кризис экономиканың әрі қарай дамуын тоқтатып тұрған факторлардың бірі 

болып саналады [1]. Алайда, басқа тарапынан қарасақ қазбалы энергиялар басқа да 

мәселелерге әкеліп соғады. Мысалы, ауаның және судың ластануы, тұмандану, парниктік 

эффект және т.б. Осы мәселелердің шешімі ретінде ең қолайлысы жартылай өткізгіш 

материалдардың фотокатализдік қасиетін ұлғайту. Жартылай өткізгіш материалдар күн 

жарығын өзіне сіңіру арқылы суды 𝐻2𝑂 ыдыратып 𝐻2 және 𝑂2 қышқыл газдарға бөле 

алатын қасиетке ие. Және көмірқышқыл газдарын органикалық көміртегі ресурстарына 

(мысалы, метан, көміртегі тотығы, метанол т.б.) [2-4], органикалық ластаушы заттарды 

ыдырады, бактерияларды өлтіреді. Жоғарыда атап өткеніміздей, күн көзін пайдалану 

арқылы біз таза ауа энергетикасын фотокатализ көмегімен жақсарта аламыз. Қазіргі кездегі 

қоғамдағы маңызды мәселелердің шешімін табуға болады. 

Қазіргі таңда өзінің жартылай өткізгіш қасыиетін белсенді көрстеіп жүрген 

материалдардың бір түрі – BiOX (I, Cl, Br). Бұл құрылым – PbFCl кристалдық типті 

құрылым (кеңістік топтасы P4/nmm, D4h симметриялы тетрагональдық жүйе. Сонымен 

қатар, [X-Bi-O-BI-x] қабаттары әлсіз Ван-дер-Ваальс өзара әрекеттесуімен байланысады [5]. 

Бұл фотокаталиткалық қасиеті бар BiOX (X=I, Cl, Br) құрылымын тығыздықтың 

функционалдық теориясының әдісі мен есептейміз. Кванттық есептеу қолдану арқылы осы 

құрылымның тиімділігін, маңыздылығын және қандай өзгерістерге ие бола алатынын 

қарастырамыз. 

Теория және эксперимерт 

Ab initio есептеулеріне негізделген теориялық зерттеулер осы материалдардың 

кейбір электронды, оптикалық және құрылымдық қасиеттерін (BiOX) сәтті болжауға 

мүмкіндік береді. Бұл қасиеттердің кейбіреулері энергия деңгейлерінің (атомдық 

орбиталдар) үздіксіз жолақтарының пайда болуымен байланысты. Жартылай өткізгіш 

материалдардың басқа фотокатализаторларға қарағанда маңызды артықшылықтарының 

бірі-олардың жіңішке өткізу қабілеті. Позняк пен Кулак (1990) висмуттың анодты тотығу 

әдісін қолдана отырып [7], BiOX-тың фотоэлектрохимиялық қасиеттерін бірінші болып 

талдады; олар 3,50 эВ (BiOCl), 2,92 эВ (BiOBr) және 1,90 эВ (BiOI) өткізу қабілеттілігінің 

мәндерін анықтау арқылы BiOX (X=Cl, Br және I) пленкаларын синтездеді. Бұл өткізу 

қабілеттілігі энергиясының мәндері тығыздықтың функционалдық теориясын (DFT) 

қолдана отырып есептеу арқылы расталды [8]. BIOX валенттілік жолағының максимумы 

галогендердің NP орбитальдарынан (сәйкесінше Cl, Br және I үшін N = 3, 4 және 5) және 

оттегінің 2p орбитальдарынан тұрады, ал өткізгіштік жолағының минимумында висмуттың 

6p орбитальдары бар [8]. Жақында Бархуми мен Саид (2021) [9] BiOI жолақ құрылымын 

теориялық тұрғыдан зерттеді, соның ішінде BiOF, жалпыланған градиенттік жуықтауды 

(GGA) және GW жуықтауын (GWA) қолдана отырып, тығыздық функционалдығы 

теориясымен (DFT) нығайтылды және эксперименттік деректерге сәйкес келетін өткізу 

қабілеттілігі нәтижелерін алды, BiOI үшін 2,33 эВ-ден 4,04 эВ-ге дейін BiOF. 
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2.1 Оптикалық қасиеттері 

BiOX-тың көрінетін спектрдегі жарықты сіңіру қабілеті олардың фотокаталитикалық 

белсенділігінде шешуші рөл атқарады [10]. Фотокаталитикалық және 

фотоэлектрокаталитикалық қосымшалардағы BIOS негізіндегі материалдардың жетістігі 

олардың беткі құрылымдарының иерархиясымен байланысты, бұл BiOXs-ке қатысты 

көрінетін жарықты сіңіру қабілетін айтарлықтай жақсартады. Осыған байланысты in situ 

химиялық тұндыру әдісін қолдана отырып[11], 2D/2D  𝐵𝑖𝑂𝐵𝑟/𝐵𝑖12𝑂17𝐶𝑙12 гетеротүсірілімін 

синтездеді және оның судағы ластаушы заттардың деградациясына қатысты 

фотокаталитикалық қабілетін бағалады. Таук диаграммаларына сүйене отырып, олар 

𝐵𝑖𝑂𝐵𝑟/𝐵𝑖12𝑂17𝐶𝑙12 композиті үшін 2,28 эВ өткізу қабілеттілігін алды. Сонымен қатар, 

күкіртті легирлеу оттегі бос орындарының түзілуін күшейтетіні көрсетілген, бұл 

фотогенерацияланатын зарядты тасымалдауға ықпал етеді [11]. Химиялық тұндыру 

әдісімен BiOS (X=Cl және Br)-Au-Cd типті гетеротүйінді дайындады. UV-Vis DRS 

спектрлеріне сәйкес, композит таза BiOS -пен салыстырғанда аздап қызыл ауысуды 

көрсетті, бұл Au мен CdS арасындағы күшті өзара әрекеттесуге байланысты. Сонымен 

қатар, фотолюминесценция спектроскопиясының нәтижелері гетероперация 

қарқындылығы төмен шың екенін көрсетті, бұл фотогенерацияланатын 𝑒𝐶𝐵
− /ℎ𝑉𝐵

+  

жұптарының рекомбинация коэффициентінің төмендеуін білдіреді. 

𝐵𝑖𝑂𝐼-бұл 𝐵𝑖𝑂𝐶𝑙 және 𝐵𝑖𝑂𝐵𝑟 ге қарағанда (шамамен 1,70 эВ) өткізу қабілеті одан да 

аз p-типті жартылай өткізгіш, сондықтан фотокаталитикалық және 

фотоэлектрокаталитикалық жүйелерде қоршаған ортаны қалпына келтірудің ең 

перспективалы материалдарының бірі болып саналады. Жақында көптеген зерттеулер 

фотокаталитикалық процестер арқылы әртүрлі ластаушы заттарды өңдеуге арналған жаңа 

𝐵𝑖𝑂𝐼 негізіндегі материалдарды, соның ішінде 𝐵𝑖𝑂𝐼/𝑇𝑖𝑂2 гетероқосылыстарын және 

𝐹𝑒3𝑂4/𝐵𝑖𝑂𝐶𝑙/𝐵𝑖𝑂𝐼 Z-типті гетероқұрылымдарды әзірлеуге бағытталған. Сонымен қатар, 

висмутқа бай висмут оксидтері деп аталатын стехиометриялық емес, висмут оксидтеріне 

(𝐵𝑖𝑥𝑂𝑦𝑋𝑧) негізделген жартылай өткізгіштер алынды, олардың құрылымдары 

тұрақтылықты жоғарылатады және жолақ құрылымдары фотокаталитикалық процестерге 

қолайлы. 

Нәтижерлер және анализ 

Жартылай өткізгіш материалдардың әсіресе BiOX (X=I, Cl, Br) фотокаталиткалық 

қасиеттері зертханалық түрде нанопарақтар түрінде өсірілген және микроскопиялық және 

рентген зерттеулерінен кейін өткізгіштік қасиетінің жақсарғанын дәлелдеген. 

Алайда, бұл жартылай өткізгіш материалдың теориялық түрінде берілген мәліметтері аз.  
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Осы жұмыста біз тығыздық функционалдығы теориясымен (DFT) әдісі арқылы теориялық 

түрде кванттық есептеулер нәтижесін ұсынамыз.  

1-сурет. GaussView 5.0 программасында 118 атомға дейін өсірілген BiOI жартылай 

өткізгіш материалы 

1-суретте көрсетілген BiOI жартылай өткізгіш материалы алдымен 

(
1 0 0
0 1 0
0 0 1

) матрицадағы құрылымды [6] сайтынан алып, Vesta  программасы арқылы 

өсіреміз. 118 атомнан құралған құрылымды, (
3 0 0
0 2 0
0 0 1

) матрицаны алғаннан кейін, 

форматын “GJF” форматына ауыртыру керек. GaussView 5.0 программасын қолдану арқылы 

құрылымын тексереміз (2-сурет). Bi+3O-2I-1 (24 46 48) заряды [-68] мәнін есептегеннен 

кейін, Gaussian 09W прогаммасында ашамыз. Программа бізге кванттық есептеулер береді, 

сол мәндер арқылы Origin программасында график тұрғызамыз (3-сурет). Басқа зертхана 

түрінде жасалған мақалармен салыстыра отырып, жеткен нәтижемізді тексереміз. 3- суретте 

көрсетілген графиктерде “UV/VIS Peak Half-Width at Half Height” параметрін өзгертеміз 

0.15 эВ-қа өзгерту керек. 

 

2-сурет. GaussView 5.0 программасынан алынған BiOI жартылай өткізгіш материалының 

УК спектрлары 
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3-сурет. Origin программасынада алынған мәндер арқылы тұрғызылған график 

Қорытынды 

Жоғарыда айтылып өткендей Хлор(Cl) мен Бромға (Br) құрылымы жағынан 

жартылай өткізгіштік, және спектрларды жұту бағытында ең қолайлысы болып табылады. 

Осы мақалада келтірілген есептеу нәтижелері 1-3 қабатты ультра жұқа BiOI пленкасы судың 

бөлінуінің жалпы фотокаталитикалық реакциясы үшін қолайлы екенін көрсетеді, өйткені 

CB шеті H+/H2 тотықсыздану потенциалынан жоғары позицияға ауысады, ал VB шеті 

O2/H2O тотығу потенциалынан төмен болып қалады. төмендеуімен электронды 

құрылымның өзгеруіне сәйкес қабаттың қалыңдығы, бұл өзгерістер фотогенерацияланған 

тасымалдаушылардың қозғалғыштығын едәуір арттыра алатын кванттық ұстау әсерлеріне 

байланысты деп саналады. Сонымен қатар, кванттық тосқауыл әсері ендірілген электр 

өрісінің айтарлықтай күшеюіне әкелді, бұл ультра жұқа BiOI пленкаларының 

фотокаталитикалық тиімділігін одан әрі арттыруы мүмкін. Алайда, қабаттың 

қалыңдығының төмендеуі жарықтың сіңуінің төмендеуіне әкеледі, оны практикалық 

қолданудан аулақ болу керек. 
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