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Cel projektu

Nadrzednym celem projektu jest wytworzenie nowej wiedzy pozwalajacej na okreslenie zaleznos$ci
miedzy budowa przestrzenng i sktadem chemicznym nano-fotokatalizatoréw typu rdzen-powtoka a ich
wlasciwosciami optycznymi determinujagcymi mozliwos¢ wykorzystania zjawiska zlokalizowanego
powierzchniowego rezonansu plazmonowego (ang. LSPR) do zwigkszania ich fotoaktywnosci
w reakcjach chemicznych indukowanych $wiattem widzialnym.

Opis badan

W proponowanych badaniach zostanie wykorzystana metodologia komputerowego projektowania
nano-fotokatalizatorow typu rdzen-powltoka oraz symulacji ich wlasciwosci optycznych. Stworzone
zostang Nnowe narzedzia numeryczne pozwalajace na parametryczne projektowanie przestrzennych,
modelowych reprezentacji struktur takich nanoczastek z uwzglednieniem zmienno$ci ich cech
geometrycznych (wymiaré6w oraz rozktadu przestrzennego). Dla wielu réznych wariantow
wygenerowanych struktur zostang przeprowadzone symulacje metoda réznic skonczonych w domenie
czasu (ang. FDTD), ktore pozwolg na wyznaczenie przekrojow efektywnych dla absorbcji/rozpraszania
fali $wietlnej w zakresie widzialnym jak rowniez mapy rozktadu natezenia bliskiego pola. Zostang
réwniez przeprowadzone symulacje z wykorzystaniem teorii funkcjonatu gestosci (ang. DFT) w celu
opisu charakterystyki granic migdzyfazowych w skali atomowej 0raz wyznaczenie niezb¢dnych statych
dielektrycznych. Zastosowanie parametrycznej, wielowariantowej metodyki projektowania
numerycznego pozwoli przewidzie¢ whasciwosci wielu morfologii nanomateriatow znacznie mniejszym
naktadem oraz ograniczajac liczbe kosztownych i dlugotrwatych eksperymentow.

Opis powodéw podjecia tematyki badawczej

Ze wzgledu na rosnace zapotrzebowanie na energi¢ w potaczeniu ze stopniowym wyczerpywaniem si¢
poktadoéw paliw kopalnych i zanieczyszczeniem powietrza obserwowany jest bardzo wyrazny trend
poszukiwania wydajnych alternatyw wykorzystywania zasobow nieodnawialnych w procesach
produkcji energii. Jednym z intensywnie eksploatowanych badawczo watkow jest wykorzystanie energii
stonecznej jako sity napedowej reakcji chemicznych. Procesem 0 szczegdlnym znaczeniu
przemystowym i gospodarczym jest produkcja wodoru jako paliwa przysztosci. Pelne wykorzystanie
potencjatu energii slonecznej mozliwe jest przez zastosowanie odpowiednich fotokatalizatorow
w postaci nanoczastek aktywnych w tym zakresie spektrum promieniowania. Aktywnos¢ ta
determinowana jest zarowno przez odpowiednio dobrany sktad chemiczny jak rowniez przez budowe
przestrzenng (morfologi¢) nanoczastek — wielko$¢ i sposob organizacji przestrzennej nanoczastek na
powierzchni rdzenia. Odpowiednie ksztattowanie cech geometrycznych nanoczastek kompozytowych
pozwala bowiem na intensyfikacj¢ zjawisk fizycznych wystepujacych podczas interakcji nanoobiektow
z falg elektromagnetyczna (np. efekt antenowy). W ostatnich latach zaprezentowano wyniki otrzymane
dla nano-fotokatalizatoréw 0 budowie rdzeniowo-powtokowej (core@shell) z rdzeniem z SiO;
dekorowanym nanoczastkami Pt, ktore dodatkowo byty zanurzone w powtoce z TiO2. W ten sposob
zostal zaprezentowany nowy model absorpcji $wiatla oraz mozliwos¢ modulowania piku absorpcji
nanoczastek Pt w zakresie widzialnym poprzez dostosowanie ich §rodowiska dielektrycznego zamiast
zmiany ich wielkosci. Absorbcja swiatta rozproszonego przez nanoczastki Pt w bliskim polu przy
powierzchni dielektrycznej sferycznego rdzenia SiO; jest intensyfikowana rezonansem plazmonowym
(LSPR), a czastki wykazuja wyrazne piki absorpcji w szerszym zakresie widma $wiatta widzialnego,
dzigki czemu osiggaja znacznie wyzsza aktywnos¢ fotokatalityczna pod katem reakcji redoks. To
odkrycie otwiera obiecujaca droge do stosowania metalicznych nanoczastek (plazmonowych) jako
absorberow fotonow $wiatta widzialnego w procesach konwersji energii stoneczne;j.

Najwazniejsze spodziewane efekty

Realizacja projektu dostarczy kompleksowej wiedzy z zakresu poznania zalezno$ci migdzy morfologia,
a takze skladem chemicznym nano-fotokatalizatorow 0 strukturze rdzeniowo-powtokowej a ich
wlasciwo$ciami optycznymi majacymi bezposredni wptyw na ich wydajno$¢ w reakcjach chemicznych
indukowanych $wiattem widzialnym. Stworzone zostang dedykowane narzedzia numeryczne, ktore
pozwola na projektowanie nano-fotokatalizatorow z uwzglednieniem wysublimowanych rdznic
w morfologii na poziomie ich budowy przestrzennej. Dzieki temu poznany =zostanie wpltyw
poszczegbOlnych parametréw struktury badanych nanoczastek na intensyfikacje LSPR oraz na
ksztattowanie wlasciwosci optycznych decydujacych o ich fotoaktywnosci. Zaktada sig, Zze na podstawie
przeprowadzonych analiz numerycznych zostanie stworzony zestaw wytycznych do udanego
projektowania i wytoniony optymalny wariant (lub warianty) nano-fotokatalizatora, ktory bedzie mogt
zosta¢ wytworzony i scharakteryzowany eksperymentalnie w ramach dalszych prac.



