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Введение 

Сегодня существует большой интерес в развитии легких газовых сенсоров, имеющих 

высокий диапазон чувствительности (несколько атомов/молекул на миллион атомов/молекул 

кристалла (ppm)) и расширенную функциональность при малой мощности работы [1-3]. 

Газовые датчики на основе наноструктурного оксида цинка (ZnO) 

(наностержни/нанопроволки) дают возможность для высокочувствительного и селективного 

обнаружения широкого спектра разнообразных молекул газа и биомолекул в режиме 

реального времени. Принцип работы такого датчика газа зависит от электрохимического 

характера молекулы газа и основан на прямой модификации проводимости канала 

нанопроволоки полевого транзистора (ПТ) благодаря высокой химической активности 

наноструктур [4]. 

Неполярная (100) поверхность ZnO единогласно считается способной активировать 

CO2 за счет образования поверхностного карбоната [5,6,7]. Однако до сих пор имеет место 

дискуссия о природе химической связи молекулы СО2 с неполярной плоскостью. С помощью 

спектров тонкой структуры при ближнем крае рентгеновской адсорбции (NEXAFS) Дэвис и 

коллеги показали, что CO2 соединен с оксидной подложкой через бидентатную связь. Однако 

недавние теоретические исследования противоречат этому аргументу, к примеру, 

вычисления ONIOMпоказали монодентатную адсорбционную структуру, тогда как 

вычисления методами теории функционала плотности обнаружили тридентатную форму 

адсорбции как наиболее стабильную геометрию связывания. Ранее опубликованные 

значения энергии связи СО2 с поверхностью также расходятся. Согласно изотермам 

адсорбции типа Фрейндлиха, Хотан и др.обнаружили, что энергия адсорбции для CO2 над 

ZnO (100) при различных концентрациях лежит в интервале от -1.45 до -0.67 эВ. В 

дальнейшем, в этой же работе они сузили диапазон от -1.04 до -0.83 эВ с использованием 

спектроскопического метода температурно-контролируемого осаждения (TPD). После этого 

другой эксперимент Вэга с сотр. по методу TPD  дал гораздо более сильные энергии 

адсорбции (-1.59 – 1.13 эВ). Опять-таки, соответствующие теоретические значения, 

оцененные Таффом c сотр. (Taft et.al.) и Ванг с сотр. (Wang et.al.) на удивление гораздо 

слабее (-0.70-0.07 эВ), чем экспериментальные данные. 

Из вышеуказанного можно сделать вывод, что механизм взаимодействия молекулы с 

поверхностью имеет сложный комплексный характер, требующий детального рассмотрения. 

В этой связи, возникает необходимость изучения механизма адсорбции на уровне 

компьютерного моделирования с использованием методов теории функционала плотности. С 

этой целью, в прошлом был сделан ряд экспериментальных и теоретических работ по 

адсорбции CO2 на полярных и неполярных поверхностях ZnO. Однако стоит отметить, что 
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ɦɧɨɝɢɟ ɩɪɟɞɵɞɭɳɢɟ ɬɟɨɪɟɬɢɱɟɫɤɢɟ ɢɫɫɥɟɞɨɜɚɧɢɹ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ ɜɵɩɨɥɧɟɧɵ ɫ ɩɪɢɜɥɟɱɟɧɢɟɦ 
ɤɥɚɫɬɟɪɧɨɣ ɦɨɞɟɥɢ, ɤɨɬɨɪɚɹ ɫɬɪɚɞɚɟɬ ɨɬ ɪɚɡɦɟɪɧɵɯ ɷɮɮɟɤɬɨɜ. Ⱦɪɭɝɢɟ ɠɟ ɜɵɱɢɫɥɟɧɢɹ 
ɫɞɟɥɚɧɵ ɫ ɩɨɦɨɳɶɸ ɨɛɵɱɧɵɯ ɦɟɬɨɞɨɜ DFT, ɤɨɬɨɪɵɟ, ɜ ɫɜɨɸ ɨɱɟɪɟɞɶ, ɧɟ ɫɩɨɫɨɛɧɵ ɞɨɥɠɧɵɦ 
ɨɛɪɚɡɨɦ ɨɩɢɫɚɬɶ ɫɜɨɣɫɬɜɚ ZnO ɡɚ ɫɱɟɬ ɨɲɢɛɤɢ ɫɚɦɨɞɟɣɫɬɜɢɹ. ɉɨɷɬɨɦɭ ɜ ɥɢɬɟɪɚɬɭɪɟ ɢɦɟɟɬɫɹ 
ɨɱɟɜɢɞɧɵɣ ɪɚɡɛɪɨɫ ɡɧɚɱɟɧɢɣ ɬɚɤɢɯ ɜɚɠɧɵɯ ɩɚɪɚɦɟɬɪɨɜ ɤɚɤ ɷɧɟɪɝɢɹ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ ɢ ɬɟɦɩɟɪɚɬɭɪɚ 
ɨɬɠɢɝɚ ɚɞɫɨɪɛɚɬɨɜ. 

ȼ ɞɚɧɧɨɦ ɢɫɫɥɟɞɨɜɚɧɢɢ, ɦɵ ɩɪɟɞɫɬɚɜɥɹɟɦ ɪɟɡɭɥɶɬɚɬɵ ɤɨɦɩɶɸɬɟɪɧɨɝɨ ɦɨɞɟɥɢɪɨɜɚɧɢɹ 
ɷɥɟɤɬɪɨɧɧɵɯ ɫɜɨɣɫɬɜ ɬɨɧɤɨɣ ɩɥɟɧɤɢ (ɫɥɷɛɚ) ZnO ɫ ɚɞɫɨɪɛɢɪɨɜɚɧɧɨɣ ɦɨɥɟɤɭɥɨɣ CO2 ɫ 
ɩɨɦɨɳɶɸ  ɦɟɬɨɞɨɜ DFT ɜ ɫɪɚɜɧɟɧɢɢ ɫ ɢɡɜɟɫɬɧɵɦɢ ɷɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬɚɥɶɧɵɦɢ 
ɪɟɡɭɥɶɬɚɬɚɦɢ. ɇɚɲɢ ɧɟɞɚɜɧɢɟ ɪɚɛɨɬɵ ɩɨ ɚɛɫɨɪɛɰɢɢ ɜɨɞɨɪɨɞɚ ɜ ZnO ɩɨɤɚɡɚɥɢ, ɱɬɨ ɝɢɛɪɢɞɧɵɟ 
ɨɛɦɟɧɧɨ-ɤɨɪɪɟɥɹɰɢɨɧɧɵɟ ɮɭɧɤɰɢɨɧɚɥɵ ɹɜɥɹɸɬɫɹ ɧɚɞɟɠɧɵɦ ɢɧɫɬɪɭɦɟɧɬɨɦ ɩɪɢ ɪɚɫɱɟɬɟ 
ɨɫɧɨɜɧɵɯ ɫɜɨɣɫɬɜ ZnO, ɜ ɱɚɫɬɧɨɫɬɢ ɡɚɩɪɟɳɟɧɧɨɣ ɡɨɧɵ, ɱɬɨ ɹɜɥɹɟɬɫɹ ɨɱɟɧɶ ɜɚɠɧɵɦ 
ɮɚɤɬɨɪɨɦ ɜ ɨɩɪɟɞɟɥɟɧɢɢ ɷɧɟɪɝɢɢ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ ɢ ɩɟɪɟɯɨɞɧɵɯ ɭɪɨɜɧɟɣ (ɩɨɬɟɧɰɢɚɥɨɜ ɢɨɧɢɡɚɰɢɢ) 
ɪɚɡɥɢɱɧɵɯ ɞɟɮɟɤɬɨɜ. ɐɟɥɶɸ ɞɚɧɧɨɣ ɪɚɛɨɬɵ ɹɜɥɹɟɬɫɹ ɜɵɫɨɤɨɬɨɱɧɨɟ ɨɩɢɫɚɧɢɟ ɩɪɨɰɟɫɫɚ 
ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ/ɞɟɫɨɪɛɰɢɢ ɦɨɥɟɤɭɥɵ ɧɚ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ, ɨɩɪɟɞɟɥɟɧɢɟ ɩɪɢɪɨɞɵ ɯɢɦɢɱɟɫɤɨɣ ɫɜɹɡɢ, 
ɷɥɟɤɬɪɨɧɧɵɯ ɫɜɨɣɫɬɜ ɢ ɫɬɟɩɟɧɢ ɪɟɚɤɰɢɨɧɧɨɣ ɱɭɜɫɬɜɢɬɟɥɶɧɨɫɬɢ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ɜ ɡɚɜɢɫɢɦɨɫɬɢ 
ɨɬ ɤɨɧɰɟɧɬɪɚɰɢɢ ɩɪɢɦɟɫɢ. 

Ɇɨɞɟɥɶ ɢ ɞɟɬɚɥɢ ɪɚɫɱɟɬɚ 
Ⱦɥɹ ɪɟɲɟɧɢɹ ɩɨɫɬɚɜɥɟɧɧɨɣ ɡɚɞɚɱɢ ɛɵɥɢ ɜɵɩɨɥɧɟɧɵ  ɪɚɫɱɟɬɵ ɜ 

ɩɪɢɛɥɢɠɟɧɢɢ ɥɢɧɟɣɧɵɯ ɤɨɦɛɢɧɚɰɢɣ ɚɬɨɦɧɵɯ ɨɪɛɢɬɚɥɟɣ (ɅɄȺɈ) ɫ ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚɧɢɟɦ 
ɝɢɛɪɢɞɧɨɝɨ ɧɟɥɨɤɚɥɶɧɨɝɨ ɨɛɦɟɧɧɨ-ɤɨɪɪɟɥɹɰɢɨɧɧɨɝɨ ɮɭɧɤɰɢɨɧɚɥɚ PBE0. ȼɫɟ ɪɚɫɱɟɬɵ 
ɜɵɩɨɥɧɟɧɵ ɜ ɩɪɨɝɪɚɦɦɟ CRYSTAL. Ⱦɚɧɧɚɹ ɩɪɨɝɪɚɦɦɚ ɜɵɩɨɥɧɹɟɬ ɪɚɫɱɟɬɵ ɷɥɟɤɬɪɨɧɧɨɣ 
ɫɬɪɭɤɬɭɪɵ ɤɪɢɫɬɚɥɥɢɱɟɫɤɢɯ ɫɢɫɬɟɦ ɫ ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚɧɢɟɦ ɦɟɬɨɞɨɜ ɏɚɪɬɪɢ-Ɏɨɤɚ, ɮɭɧɤɰɢɨɧɚɥɚ 
ɩɥɨɬɧɨɫɬɢ (DFT) ɢ ɪɚɡɥɢɱɧɵɯ ɝɢɛɪɢɞɧɵɯ ɚɩɩɪɨɤɫɢɦɚɰɢɣ ɜ ɫɨɱɟɬɚɧɢɢ ɫ ɛɚɡɢɫɨɦ (ɧɚɛɨɪɨɦ) 
ɥɨɤɚɥɶɧɵɯ ɝɚɭɫɫɨɜɫɤɢɯ ɮɭɧɤɰɢɣ ɞɥɹ ɩɟɪɢɨɞɢɱɟɫɤɢɯ (3D, 2D) ɢ ɬɨɱɟɱɧɵɯ (1D) ɫɢɫɬɟɦ ɢ 
ɡɚɪɟɤɨɦɟɧɞɨɜɚɥɚ ɫɟɛɹ ɤɚɤ ɧɚɞɟɠɧɵɣ ɢɧɫɬɪɭɦɟɧɬ ɞɥɹ ɨɩɢɫɚɧɢɹ ɪɚɡɧɵɯ ɫɜɨɣɫɬɜ ɲɢɪɨɤɨɝɨ 
ɪɹɞɚ ɦɚɬɟɪɢɚɥɨɜ. Ⱦɥɹ ɨɩɢɫɚɧɢɹ ɚɬɨɦɧɵɯ ɨɪɛɢɬɚɥɟɣ ɧɟɩɪɢɜɨɞɢɦɵɯ ɚɬɨɦɨɜ ɛɵɥɢ ɜɵɛɪɚɧɵ 
ɫɥɟɞɭɸɳɢɟ ɛɚɡɢɫɧɵɟ ɧɚɛɨɪɵ ɮɭɧɤɰɢɣ ɬɢɩɚ Ƚɚɭɫɫɚ: ZnO: 8-411d1G ɞɥɹ ɤɢɫɥɨɪɨɞɚ, 86-

411d31Gɞɥɹ ɰɢɧɤɚ; CO2: 6-21G* ɞɥɹ ɚɬɨɦɚ ɭɝɥɟɪɨɞɚ ɢ 6-31d1ɞɥɹ ɚɬɨɦɚ ɤɢɫɥɨɪɨɞɚ. ȼ ɪɚɫɱɟɬɚɯ 
ɫɚɦɨɫɨɝɥɚɫɨɜɚɧɢɹ (SCF) ɞɥɹ ɤɭɥɨɧɨɜɫɤɢɯ ɢ ɨɛɦɟɧɧɵɯ ɢɧɬɟɝɪɚɥɨɜ ɛɵɥɢ ɜɵɛɪɚɧɵ ɫɥɟɞɭɸɳɢɟ 
ɩɪɟɞɟɥɵ ɬɨɱɧɨɫɬɢ 10-7

, 10
-7

, 10
-7

, 10
-7

, 10
-14. ɗɮɮɟɤɬɢɜɧɵɟ ɡɚɪɹɞɵ ɚɬɨɦɨɜ ɢ ɡɚɫɟɥɟɧɧɨɫɬɶ 

ɫɜɹɡɟɣ ɧɚ ɱɢɫɬɨɣ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ɢ ɧɚ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ɫ ɩɪɢɦɟɫɶɸ ɛɵɥɢ ɪɚɫɫɱɢɬɚɧɵ ɫ ɩɨɦɨɳɶɸ 
ɚɧɚɥɢɡɚ Ɇɚɥɥɢɤɟɧɚ. 

Ⱦɥɹ ɦɨɞɟɥɢɪɨɜɚɧɢɹ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ ɜɨɞɨɪɨɞɚ ɧɚ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ZnO ɫ ɢɧɞɟɤɫɚɦɢ Ɇɢɥɥɟɪɚ 
(100) ɛɵɥɚ ɫɦɨɞɟɥɢɪɨɜɚɧɚ ɦɨɞɟɥɶ ɚɬɨɦɧɨɣ ɩɥɟɧɤɢ (ɫɥɷɛɚ) ɤɨɧɟɱɧɨɣ ɬɨɥɳɢɧɵ ɩɨ ɨɫɢ z ɢ 
ɪɚɫɲɢɪɟɧɧɨɣ ɩɨ ɨɫɹɦ x ɢ y ɤɚɤ (3×2) (ɪɢɫ.1 ). ȼ ɨɬɥɢɱɢɟ ɨɬ ɪɚɫɱɟɬɨɜ ɫ ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚɧɢɟɦ 
ɞɪɭɝɢɯ ɤɜɚɧɬɨɜɨ-ɯɢɦɢɱɟɫɤɢɯ ɩɪɨɝɪɚɦɦ (VASP, ABINIT ɢ ɞɪ.), ɝɞɟ ɦɨɞɟɥɶ ɫɥɷɛɚ ɫɨɡɞɚɟɬɫɹ 
ɪɚɡɞɟɥɟɧɢɟɦ ɨɛɴɟɦɧɨɝɨ ɨɛɪɚɡɰɚ ɧɚ ɞɜɟ ɱɚɫɬɢ (2 ɫɥɷɛɚ) ɫ ɫɨɡɞɚɧɢɟɦ ɧɟɛɨɥɶɲɨɣ ɳɟɥɢ ɦɟɠɞɭ 
ɨɛɪɚɡɨɜɚɜɲɢɦɢɫɹ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɹɦɢ, ɜ CRYSTAL ɦɨɞɟɥɶ ɚɬɨɦɧɨɝɨ ɫɥɷɛɚ ɥɢɲɟɧɚ ɧɟɞɨɫɬɚɬɤɚ 
ɫɩɨɧɬɚɧɧɨɝɨ ɷɥɟɤɬɪɨɫɬɚɬɢɱɟɫɤɨɝɨ ɜɡɚɢɦɨɞɟɣɫɬɜɢɹ ɩɟɪɢɨɞɢɱɟɫɤɢ ɩɨɜɬɨɪɹɸɳɢɯɫɹ ɫɥɷɛɨɜ. ɗɬɨ 
ɞɟɥɚɟɬ ɫɢɫɬɟɦɭ ɚɛɫɨɥɸɬɧɨ ɢɡɨɥɢɪɨɜɚɧɧɨɣ, ɭɥɭɱɲɚɹ, ɬɟɦ ɫɚɦɵɦ, ɩɨɤɚɡɚɬɟɥɢ ɷɧɟɪɝɟɬɢɤɢ 
ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ ɩɪɢɦɟɫɢ ɩɨ ɫɪɚɜɧɟɧɢɸ ɫ ɷɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬɨɦ. ɂɧɬɟɝɪɢɪɨɜɚɧɢɟ ɨɛɪɚɬɧɨɝɨ ɩɪɨɫɬɪɚɧɫɬɜɚ 
ɜ ɦɨɞɟɥɢ ɚɬɨɦɧɨɝɨ ɫɥɷɛɚ ɜɵɩɨɥɧɟɧɨ ɫ ɫɟɬɤɨɣ ɉɷɤɚ-Ɇɨɧɤɯɨɪɫɬɚ 2×2×1. 

Ɇɵ ɪɚɫɫɦɨɬɪɟɥɢ ɧɟɫɤɨɥɶɤɨ ɝɟɨɦɟɬɪɢɱɟɫɤɢɯ ɤɨɧɮɢɝɭɪɚɰɢɣ ɚɞɫɨɪɛɢɪɨɜɚɧɧɨɣ 
ɦɨɥɟɤɭɥɵ CO2 (ɪɢɫ.1 a,b,c,d). Ʉɨɧɰɟɬɪɚɰɢɹ ɩɪɢɦɟɫɢ ɧɚ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ɫɨɫɬɚɜɢɥɚ 1/12 (~8%). 
Ʉɨɧɰɟɧɬɪɚɰɢɹ ɪɚɫɫɱɢɬɵɜɚɥɚɫɶ ɤɚɤ ɨɬɧɨɲɟɧɢɟ ɤɨɥɢɱɟɫɬɜɚ ɩɪɢɦɟɫɢ ɤ ɤɨɥɢɱɟɫɬɜɭ ɚɬɨɦɨɜ 
ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɧɨɝɨ ɫɥɨɹ. ɋ ɰɟɥɶɸ ɷɤɨɧɨɦɢɢ ɜɪɟɦɟɧɢ ɜɵɱɢɫɥɟɧɢɣ, ɪɚɫɱɟɬɵ ɛɵɥɢ ɩɪɨɜɟɞɟɧɵ ɩɪɢ 
ɱɚɫɬɢɱɧɨɣ ɨɩɬɢɦɢɡɚɰɢɢ ɝɟɨɦɟɬɪɢɢ – ɛɵɥɢ ɨɩɬɢɦɢɡɢɪɨɜɚɧɵ ɩɨɡɢɰɢɢ ɚɬɨɦɨɜ ɬɨɥɶɤɨ ɩɟɪɜɵɯ 
ɱɟɬɵɪɟɯ ɚɬɨɦɧɵɯ ɫɥɨɟɜ ɢ ɦɨɥɟɤɭɥɵ ɚɞɫɨɪɛɚɬɚ. ɉɹɬɵɣ ɧɢɠɧɢɣ ɫɥɨɣ ɛɵɥ ɡɚɮɢɤɫɢɪɨɜɚɧ ɩɪɢ 
ɷɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬɚɥɶɧɵɯ ɩɚɪɚɦɟɬɪɚɯ ɪɟɲɟɬɤɢ. 

ɗɧɟɪɝɢɹ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ ɜɨɞɨɪɨɞɚ ɪɚɫɫɱɢɬɵɜɚɥɚɫɶ ɢɡ ɫɥɟɞɭɸɳɟɝɨ ɫɨɨɬɧɨɲɟɧɢɹ: 
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     ,                                                   (1) 

 

ɝɞɟ Eads/sub ɢ Esub - ɩɨɥɧɚɹ ɷɧɟɪɝɢɹ ɩɥɚɫɬɢɧɵ ɫ ɚɞɫɨɪɛɢɪɨɜɚɧɧɨɣ ɦɨɥɟɤɭɥɨɣ CO2 ɢ ɱɢɫɬɨɣ 
ɩɥɚɬɢɧɵ, ɢ Eads - ɩɨɥɧɚɹ ɷɧɟɪɝɢɹ ɢɡɨɥɢɪɨɜɚɧɧɨɣ ɦɨɥɟɤɭɥɵ ɜ ɨɫɧɨɜɧɨɦ ɫɨɫɬɨɹɧɢɢ. ɂɡ (1) 
ɫɥɟɞɭɟɬ, ɱɬɨ ɚɞɫɨɪɛɰɢɹ ɢɦɟɟɬ ɦɟɫɬɨ ɬɨɥɶɤɨ ɜ ɬɨɦ ɫɥɭɱɚɟ, ɤɨɝɞɚ ɷɧɟɪɝɢɹ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ Ead 

ɨɬɪɢɰɚɬɟɥɶɧɚ. 
)  b)  c) 

d)      e)  

 

Ɋɢɫɭɧɨɤ 1 – Ɇɨɞɟɥɢ ɱɢɫɬɨɣ ɢ ɫ ɩɪɢɦɟɫɶɸ CO2 ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ (100) ZnO: a) 5-ɫɥɨɣɧɵɣ ɫɥɷɛ b) 

ɦɨɧɨɞɟɧɬɚɬ-1; c) ɦɨɧɨɞɟɧɬɚɬ-2; d) ɛɢɞɟɧɬɚɬ; e) ɬɪɢɞɟɧɬɚɬ. Ⱦɥɹ ɭɩɪɨɳɟɧɢɹ ɩɨɤɚɡɚɧɵ ɬɨɥɶɤɨ 
ɜɟɪɯɧɢɟ ɞɜɚ ɫɥɨɹ ɫɥɷɛɚ. Ɉɩɬɢɦɢɡɢɪɨɜɚɧɧɵɟ ɦɨɞɟɥɢ ɩɪɢɜɟɞɟɧɵ ɧɚ ɪɢɫɭɧɤɟ 2. 

 

Ɉɬɦɟɬɢɦ, ɱɬɨ ɜɨ ɜɪɟɦɹ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ ɋɈ2 ɧɚ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ɨɤɫɢɞɚ ɩɪɨɢɫɯɨɞɢɬ ɬɪɢ 
ɢɡɦɟɧɟɧɢɹ: ɫɬɪɭɤɬɭɪɧɵɟ ɩɟɪɟɫɬɪɨɣɤɢ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ɢ ɦɨɥɟɤɭɥɵ, ɚ ɬɚɤɠɟ ɢɯ ɜɡɚɢɦɨɞɟɣɫɬɜɢɟ. 
ɋɨɨɬɜɟɬɫɬɜɟɧɧɨ, ɱɬɨɛɵ ɩɨɥɭɱɢɬɶ ɛɨɥɟɟ ɝɥɭɛɨɤɨɟ ɩɨɧɢɦɚɧɢɟ ɩɪɨɰɟɫɫɚ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ, ɦɵ 
ɩɪɢɦɟɧɢɥɢ ɫɥɟɞɭɸɳɭɸ ɫɯɟɦɭ, ɚɧɚɥɨɝɢɱɧɭɸ ɬɨɣ, ɤɨɬɨɪɚɹ ɛɵɥɚ ɜɩɟɪɜɵɟ ɩɪɟɞɥɨɠɟɧɚ Ɋɚɣɛɨɭ 
ɢ ɞɪ. [22], ɱɬɨɛɵ ɪɚɡɥɨɠɢɬɶ ɷɧɟɪɝɢɸ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ ɧɚ ɜɤɥɚɞɵ ɜ ɞɟɮɨɪɦɚɰɢɸ ɢ ɜɡɚɢɦɨɞɟɣɫɬɜɢɟ. 
ɗɧɟɪɝɢɹ ɞɟɮɨɪɦɚɰɢɢ ɞɥɹ ɚɞɫɨɪɛɚɬɚ Edef(CO2) ɨɰɟɧɢɜɚɥɚɫɶ ɩɨ ɮɨɪɦɭɥɟ:  

                                                                         (2) 

 

ɝɞɟ Eads' ɨɛɨɡɧɚɱɚɟɬ ɷɧɟɪɝɢɸ ɚɞɫɨɪɛɚɬɚ ɫ ɞɟɮɨɪɦɢɪɨɜɚɧɧɨɣ ɝɟɨɦɟɬɪɢɱɟɫɤɨɣ ɫɬɪɭɤɬɭɪɨɣ, 
ɩɪɢɧɹɬɨɣ ɜ ɚɞɫɨɪɛɰɢɨɧɧɨɦ ɤɨɦɩɥɟɤɫɟ. ɉɨ-ɜɢɞɢɦɨɦɭ, ɩɚɪɚɦɟɬɪ Edef

CO
2 ɦɨɠɧɨ ɪɚɫɫɦɚɬɪɢɜɚɬɶ 

ɤɚɤ ɦɟɪɭ ɫɬɟɩɟɧɢ ɚɤɬɢɜɚɰɢɢ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɧɨɣ ɦɨɥɟɤɭɥɵ ɋɈ2. Ⱥɧɚɥɨɝɢɱɧɨ ɜɵɱɢɫɥɹɥɚɫɶ ɷɧɟɪɝɢɹ 
ɞɟɮɨɪɦɚɰɢɢ ɩɨɞɥɨɠɤɢ, Edef

sub. ɗɧɟɪɝɢɹ ɜɡɚɢɦɨɞɟɣɫɬɜɢɹ Eint ɦɟɠɞɭ ɞɜɭɦɹ ɱɚɫɬɹɦɢ 
ɨɩɪɟɞɟɥɹɟɬɫɹ ɤɚɤ: 
                                                                  (3) 

 

ɝɞɟ Esub' – ɷɧɟɪɝɢɹ ɮɪɚɝɦɟɧɬɚ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ɢ ɨɩɪɟɞɟɥɹɟɬɫɹ ɚɧɚɥɨɝɢɱɧɨ Eads'. Ɉɛɴɟɞɢɧɢɜ 
ɭɪɚɜɧɟɧɢɹ (1), (2), (3) ɜɵɪɚɠɟɧɢɟ ɞɥɹ ɷɧɟɪɝɢɢ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ ɛɭɞɟɬ ɫɨɫɬɨɹɬɶ ɢɡ Eint ɢ ɷɧɟɪɝɢɣ 
ɞɟɮɨɪɦɚɰɢɢ: 
                                                                (4) 

ɂɡ ɷɬɨɝɨ ɭɪɚɜɧɟɧɢɹ, ɨɱɟɜɢɞɧɨ, ɱɬɨ ɷɧɟɪɝɢɹ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ ɷɬɨ ɚɞɟɤɜɚɬɧɵɣ ɛɚɥɚɧɫ ɦɟɠɞɭ ɬɪɟɦɹ 
ɤɨɧɤɭɪɢɪɭɸɳɢɦɢ ɬɟɪɦɚɦɢ. ɂɡ-ɡɚ ɧɟɝɚɬɢɜɧɨɝɨ ɜɨɡɞɟɣɫɬɜɢɹ Eint ɧɚ ɷɧɟɪɝɢɸ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ, 
ɜɡɚɢɦɨɞɟɣɫɬɜɢɟ «ɚɞɫɨɪɛɚɬ-ɩɨɞɥɨɠɤɚ» ɩɪɟɞɫɬɚɜɥɹɟɬ ɫɨɛɨɣ ɨɫɧɨɜɧɭɸ ɫɢɥɭ ɞɥɹ ɥɸɛɨɣ 
ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ. ɋɥɟɞɭɟɬ ɡɚɦɟɬɢɬɶ, ɱɬɨ ɷɧɟɪɝɢɹ ɨɛɪɚɡɨɜɚɧɢɟ ɚɞɫɨɪɛɚɬɚ ɦɨɠɟɬ ɛɵɬɶ ɜ ɡɧɚɱɢɬɟɥɶɧɨɣ 
ɫɬɟɩɟɧɢ ɭɪɚɜɧɨɜɟɲɟɧɚ ɷɥɟɤɬɪɨɧɧɵɦɢ ɢ ɫɬɪɭɤɬɭɪɧɵɦɢ ɪɟɥɚɤɫɚɰɢɹɦɢ ɛɨɥɶɲɨɣ ɫɢɫɬɟɦɵ. ȼ 
ɷɬɨɣ ɫɢɬɭɚɰɢɢ, ɜɨɡɦɨɠɧɨ, ɱɬɨ ɡɧɚɱɟɧɢɟ ɤɨɧɟɱɧɨɣ ɢɡɦɟɪɟɧɧɨɣ ɷɧɟɪɝɢɢ ɯɟɦɨɫɨɪɛɰɢɢ ɛɥɢɡɤɨ 
ɧɚɩɨɦɢɧɚɟɬ ɬɢɩɢɱɧɵɟ ɡɧɚɱɟɧɢɹ ɷɧɟɪɝɢɣ ɮɢɡɫɨɪɛɰɢɢ (ɨɬ -0.43 ɞɨ -0.09 ɷȼ). 

Ɋɟɡɭɥɶɬɚɬɵ ɢ ɢɯ ɚɧɚɥɢɡ 
Ȼɟɡɞɟɮɟɤɬɧɚɹ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɶ (100) ZnO 

ɉɪɟɠɞɟ ɱɟɦ ɩɪɢɫɬɭɩɢɬɶ ɤ ɪɚɫɱɟɬɚɦ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ ɩɪɢɦɟɫɢ CO2 ɧɚ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ɤɪɢɫɬɚɥɥɚ 
ZnO, ɨɱɟɧɶ ɜɚɠɧɵɦ ɜɨɩɪɨɫɨɦ ɨɫɬɚɟɬɫɹ ɪɟɲɟɧɢɟ ɭɫɥɨɜɢɹ ɫɬɚɛɢɥɶɧɨɫɬɢ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ɨɬ 
ɤɨɥɢɱɟɫɬɜɚ ɫɥɨɟɜ, ɜɯɨɞɹɳɢɯ ɜ ɫɥɷɛ. Ⱦɥɹ ɨɬɜɟɬɚ ɧɚ ɜɨɩɪɨɫ ɩɪɨɜɟɞɟɧɵ ɬɟɫɬɨɜɵɟ ɪɚɫɱɟɬɵ 
ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɧɨɣ ɷɧɟɪɝɢɢ ɢ ɪɚɫɩɪɟɞɟɥɟɧɢɹ ɡɚɪɹɞɚ. ɉɨɫɥɟɞɧɟɟ ɧɟ ɹɜɥɹɟɬɫɹ ɭɧɢɤɚɥɶɧɵɦ 
ɫɩɨɫɨɛɨɦ ɩɪɨɜɟɪɤɢ, ɨɞɧɚɤɨ ɚɧɚɥɢɡ ɪɚɫɩɪɟɞɟɥɟɧɢɹ ɡɚɪɹɞɚ ɨɱɟɧɶ ɩɨɥɟɡɟɧ, ɬɚɤ ɤɚɤ ɩɨɡɜɨɥɹɟɬ 
ɫɪɚɜɧɢɜɚɬɶ ɩɨɥɭɱɟɧɧɵɟ ɪɟɡɭɥɶɬɚɬɵ, ɬɟɦ ɫɚɦɵɦ ɩɨɤɚɡɵɜɚɹ ɬɟɧɞɟɧɰɢɸ ɜ ɫɬɚɛɢɥɢɡɚɰɢɢ 
ɜɵɛɪɚɧɧɨɣ ɫɢɫɬɟɦɵ. Ɋɟɡɭɥɶɬɚɬɵ ɪɚɫɱɟɬɨɜ ɩɪɢɜɟɞɟɧɵ ɜ ɬɚɛɥɢɰɟ 2, ɢɡ ɤɨɬɨɪɨɣ ɜɢɞɧɨ, ɱɬɨ 
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ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɧɚɹ ɷɧɟɪɝɢɹ ɫɥɚɛɨ ɢɡɦɟɧɹɟɬɫɹ ɫ ɪɨɫɬɨɦ ɤɨɥɢɱɟɫɬɜɚ ɫɥɨɟɜ. ɉɨɷɬɨɦɭ, ɜ ɞɚɥɶɧɟɣɲɢɯ 
ɪɚɫɱɟɬɚɯ ɪɟɥɚɤɫɚɰɢɢ ɝɟɨɦɟɬɪɢɢ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ɢ ɯɚɪɚɤɬɟɪɢɫɬɢɤ ɷɥɟɤɬɪɨɧɧɵɯ ɫɜɨɣɫɬɜ 
ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ɫ ɩɪɢɦɟɫɶɸ CO2 ɛɵɥɚ ɜɵɛɪɚɧɚ ɦɨɞɟɥɶ 5-ɫɥɨɣɧɨɣ ɩɥɚɫɬɢɧɵ. 

ɂɡ ɚɧɚɥɢɡɚ ɪɟɡɭɥɶɬɚɬɨɜ ɪɚɫɱɟɬɚ ɚɛɫɨɥɸɬɧɵɯ ɢ ɨɬɧɨɫɢɬɟɥɶɧɵɯ ɫɦɟɳɟɧɢɣ 
ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɧɵɯ ɢɨɧɨɜ ɫɥɟɞɭɟɬ, ɱɬɨ ɩɨɫɥɟ ɪɟɥɚɤɫɚɰɢɢ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɧɵɟ ɢɨɧɵ Zn ɫɦɟɳɚɸɬɫɹ 
ɜɝɥɭɛɶ ɩɥɚɫɬɢɧɵ, ɚ ɢɨɧɵ O ɜ ɧɚɩɪɚɜɥɟɧɢɢ ɧɚɪɭɠɭ. ɗɬɨ ɩɪɢɜɨɞɢɬ ɤ ɧɟɛɨɥɶɲɨɦɭ ɢɫɤɚɠɟɧɢɸ 
ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ. 

Ɍɚɛɥɢɰɚ 2 

ɉɨɜɟɪɯɧɨɫɬɧɚɹ ɷɧɟɪɝɢɹ Es (Ⱦɠ/ɦ2) ɞɥɹ (100) ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ɢ ɷɮɮɟɤɬɢɜɧɵɟ ɡɚɪɹɞɵ q(e) ɢɨɧɨɜ 
Zn ɢ O ɧɚ (100) ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ZnO 

Ʉɨɥɢɱɟɫɬɜɨ ɫɥɨɟɜ 
ɫɥɷɛɚ 

Es q(Zn/O) 

ɇɚɲ ɪɚɫɱɟɬ [23] 

5 1.1674 - 0.954/-0.916 

7 1.1612 1.4 0.981/-1.001 

9 1.1613 1.4 0.981/-1.001 

11 1.1611 1.3 0.981/-1.001 

 

Ⱥɞɫɨɪɛɰɢɹ CO2 ɧɚ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ 

Ɋɟɡɭɥɶɬɚɬɵ ɜɵɱɢɫɥɟɧɢɣ ɷɧɟɪɝɢɢ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ Eads, ɢɨɧɧɨɝɨ ɡɚɪɹɞɚ qeff, ɪɚɫɫɬɨɹɧɢɹ d ɢ 
ɭɝɥɨɜ α ɦɟɠɞɭ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɶɸ ɢ ɦɨɥɟɤɭɥɨɣ, ɚ ɬɚɤɠɟ ɪɚɫɫɬɨɹɧɢɟ ɦɟɠɞɭ ɚɬɨɦɚɦɢ ɦɨɥɟɤɭɥɵ ɢ 
ɭɝɥɚ ɢɡɝɢɛɚ ɦɨɥɟɤɭɥɵ  (O1-O2), ɩɪɟɞɫɬɚɜɥɟɧɵ ɜ ɬɚɛɥɢɰɟ 3. ɉɨɫɥɟ ɪɟɥɚɤɫɚɰɢɢ ɚɬɨɦɵ ɧɚ 
ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ɤɪɢɫɬɚɥɥɚ ɢ ɚɬɨɦɵ ɦɨɥɟɤɭɥɵ ɫɦɟɳɚɸɬɫɹ ɨɬɧɨɫɢɬɟɥɶɧɨ ɞɪɭɝ ɞɪɭɝɚ, ɩɪɢɜɨɞɹ ɤ 
ɫɬɪɭɤɬɭɪɧɵɦ ɢɡɦɟɧɟɧɢɹɦ ɜ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ɢ ɜ ɦɨɥɟɤɭɥɟ, ɨɩɬɢɦɢɡɢɪɨɜɚɧɧɵɟ ɫɬɪɭɤɬɭɪɵ ɩɨɫɥɟ 
ɪɟɥɚɤɫɚɰɢɢ ɩɨɤɚɡɚɧɵ ɧɚ ɪɢɫɭɧɤɟ 2. ɂɡ ɜɫɟɯ ɪɚɫɫɦɨɬɪɟɧɧɵɯ ɤɨɧɮɢɝɭɪɚɰɢɣ ɷɧɟɪɝɟɬɢɱɟɫɤɢ 
ɧɚɢɛɨɥɟɟ ɜɵɝɨɞɧɨɣ ɹɜɥɹɟɬɫɹ ɩɨɫɥɟɞɧɹɹ – ɬɪɢɞɟɧɬɚɬɧɚɹ ɤɨɧɮɢɝɭɪɚɰɢɹ. Ɇɚɥɵɟ ɡɧɚɱɟɧɢɹ 
ɷɧɟɪɝɢɢ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ ɞɥɹ ɞɪɭɝɢɯ ɤɨɧɮɢɝɭɪɚɰɢɣ ɩɨɤɚɡɵɜɚɟɬ, ɱɬɨ ɧɚ ɧɢɯ ɧɚɛɥɸɞɚɟɬɫɹ ɫɥɚɛɚɹ 
ɫɨɪɛɰɢɹ (ɮɢɡɚɞɫɨɪɛɰɢɹ) ɢ ɷɬɢ ɩɨɡɢɰɢɢ ɦɟɧɟɟ ɜɟɪɨɹɬɧɵ, ɯɨɬɹ ɜɨɡɦɨɠɧɵ ɤɚɤ ɩɪɨɦɟɠɭɬɨɱɧɵɟ 
ɫɨɫɬɨɹɧɢɹ. 
 

Ɍɚɛɥɢɰɚ 3 

Ⱦɚɧɧɵɟ ɩɨ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ CO2 ɧɚ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ZnO 

 

Ʉɨɧɮɢɝɭɪɚɰɢɹ (ɫɦ. 
ɪɢɫ.2) 

monodentate1 monodentate2 bidentate tridentate 

Eads (ɷȼ) -0.56 -0.31 -0.36 -1.64 

qeff(O1/C/O2), e -0.59/+1.2/ 

-0.52 

-0.56/+1.1/ 

-0.56 

-0.54/+1.2/ 

-0.54 

-0.67/+0.9/ 

-0.66 

d (O1-C-O2), Å 1.16/1.17 1.16/1.16 1.16/1.16 1.26/1.25 

d (C-Osurf), Å - 2.81 - 1.38 

d (Znsurf-O1/Znsurf-O2), 

Å 

2.26/- - 2.49/2.49 2.05/2.17 

α,° 68.49 0 0 -  (O1-O2) 177 176 - 130 

 

ȼ ɫɨɨɬɜɟɬɫɬɜɢɢ ɫ ɪɚɫɱɟɬɚɦɢ ȼɚɧɝɚ ɫ ɫɨɬɪ. (Wang), ɧɚɲɢ ɪɟɡɭɥɶɬɚɬɵ ɬɚɤɠɟ ɧɟ 
ɫɨɝɥɚɫɭɸɬɫɹ ɫ ɷɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬɚɥɶɧɨɣ ɪɚɛɨɬɨɣ ɧɚ ɨɫɧɨɜɟ NEXAFS, ɤɨɬɨɪɚɹ ɨɛɧɚɪɭɠɢɥɚ 
ɛɢɞɟɧɬɚɬɧɭɸ ɚɞɫɨɪɛɢɪɨɜɚɧɧɭɸ ɤɨɧɮɢɝɭɪɚɰɢɸ ɞɥɹ CO2 ɧɚ ZnO (100). Ⱦɜɚ ɚɬɨɦɚ O ɜ 
ɮɪɚɝɦɟɧɬɟ ɦɨɥɟɤɭɥɵ ɢɦɟɸɬ ɩɨɱɬɢ ɷɤɜɢɜɚɥɟɧɬɧɭɸ ɫɜɹɡɶ ɫ ɢɯ ɛɥɢɠɚɣɲɢɦɢ ɚɬɨɦɚɦɢ Zn, ɫ 
ɜɧɨɜɶ ɨɛɪɚɡɨɜɚɧɧɵɦɢ ɪɚɫɫɬɨɹɧɢɹɦɢ ɫɜɹɡɢ ɫ 2.05 ɢ 2.17 Å. ȼɧɭɬɪɟɧɧɢɟ C=O ɫɜɹɡɢ ɋɈ2 

ɭɞɥɢɧɢɥɢɫɶ ɩɪɢ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ ɨɬ ɩɟɪɜɨɧɚɱɚɥɶɧɨɝɨ ɡɧɚɱɟɧɢɹ 1.16 Å ɞɨ 1.26-1.24 Å, ɱɬɨ ɧɚ 0.12-
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0.14 Å ɤɨɪɨɱɟ ɨɬɧɨɫɢɬɟɥɶɧɨ ɜɧɟɲɧɟɣ ɫɜɹɡɟɣ C-O. ɏɟɦɨɫɨɪɛɢɪɨɜɚɧɧɚɹ ɦɨɥɟɤɭɥɚ ɨɛɥɚɞɚɟɬ 
ɢɡɨɝɧɭɬɨɣ ɫɬɪɭɤɬɭɪɨɣ O=C=O ɫ ɭɝɥɨɦ ɨɤɨɥɨ 130°. 

ɗɧɟɪɝɢɹ ɫɜɹɡɢ ɞɥɹ ɬɪɢɞɟɧɬɚɬɧɨɣ ɫɜɹɡɢ CO2 ɧɚ ZnO (100) ɫɨɫɬɚɜɢɥɚ -1.64 ɷȼ. ɗɬɨ 
ɡɧɚɱɟɧɢɟ ɩɪɟɜɨɫɯɨɞɢɬ ɞɢɚɩɚɡɨɧ ɷɧɟɪɝɢɣ, ɩɨɥɭɱɟɧɧɵɯ ɢɡ ɷɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬɨɜ ɯɟɦɨɫɨɪɛɰɢɢ ɏɨɬɚɧɚ 
ɢ ɞɪ., ɚ ɢɦɟɧɧɨ ɨɬ -1.45 ɞɨ -0.67 ɷȼ, ɚ ɬɚɤɠɟ ɩɨɥɭɱɟɧɧɵɯ ɢɡɨɬɟɪɦɚɦɢ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ ɢ ɨɬ -1.04 ɞɨ 
-0.83 ɷȼ, ɨɰɟɧɟɧɧɵɦɢ ɢɡɦɟɪɟɧɢɹɦɢ TPD. Ɉɞɧɚɤɨ, ɬɪɢɞɟɧɬɚɬɧɚɹ ɤɨɧɮɢɝɭɪɚɰɢɹ ɧɟ 
ɧɚɛɥɸɞɚɟɬɫɹ ɜ ɷɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬɟ, ɤɚɤ ɛɵɥɨ ɭɤɚɡɚɧɨ ɜɵɲɟ. Ⱦɥɹ ɬɪɢɞɟɧɬɚɬɧɨɣ ɤɨɧɮɢɝɭɪɚɰɢɢ 
ɧɚɛɥɸɞɚɟɬɫɹ ɫɢɥɶɧɚɹ ɪɟɥɚɤɫɚɰɢɹ ɤɚɤ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ, ɬɚɤ ɢ ɦɨɥɟɤɭɥɵ, ɱɬɨ ɦɨɠɟɬ ɩɪɨɢɫɯɨɞɢɬɶ 
ɩɪɢ ɧɟɪɚɜɧɨɜɟɫɧɵɯ ɭɫɥɨɜɢɹɯ (ɜ ɭɫɥɨɜɢɹɯ ɜɵɪɚɳɢɜɚɧɢɹ ɤɪɢɫɬɚɥɥɚ) ɢ, ɫɨɨɬɜɟɬɫɜɟɧɧɨ, ɜ 
ɪɚɜɧɨɜɟɫɧɵɯ ɭɫɥɨɜɢɹɯ ɩɪɚɤɬɢɱɟɫɤɢ ɧɟ ɧɚɛɥɸɞɚɟɬɫɹ. Ɇɵ ɩɪɨɞɨɥɠɢɥɢ ɢɫɫɥɟɞɨɜɚɬɶ ɜɥɢɹɧɢɟ 
ɤɨɧɰɟɧɬɪɚɰɢɢ ɩɪɢɦɟɫɢ ɧɚ ɩɨɜɵɲɟɧɢɟ ɫɬɚɛɢɥɶɧɨɫɬɢ ɚɞɫɨɪɛɢɪɨɜɚɧɧɨɝɨ ɋɈ2 ɧɚ ZnO (100) 
ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ɫ ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚɧɢɟɦ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɧɵɯ ɦɨɞɟɥɟɣ ɫ ɩɨɤɪɵɬɢɟɦ 1/24 ɢ ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚɧɢɟɦ 
ɫɟɬɤɢ k-ɬɨɱɟɤ (4×4×1). ɇɚ ɛɟɡɞɟɮɟɤɬɧɨɣ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ɷɧɟɪɝɢɹ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ ɧɚ ɦɨɥɟɤɭɥɭ ɋɈ2 

ɥɢɲɶ ɧɚ 0.01 ɷȼ ɨɬɥɢɱɚɟɬɫɹ ɨɬ ɷɧɟɪɝɢɢ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ ɩɪɢ 1/12 ɩɨɤɪɵɬɢɢ, ɱɬɨ ɭɤɚɡɵɜɚɟɬ ɧɚ ɬɨ, 
ɱɬɨ ɛɨɥɟɟ ɧɢɡɤɚɹ ɤɨɧɰɟɧɬɪɚɰɢɹ ɧɟ ɭɜɟɥɢɱɢɜɚɟɬ ɚɞɫɨɪɛɰɢɸ. Ɋɚɫɱɟɬ ɩɨɤɚɡɚɥ, ɱɬɨ ɧɚɥɢɱɢɟ 
ɬɨɱɟɱɧɵɯ ɞɟɮɟɤɬɨɜ ɧɚ ZnO (100) ɛɭɞɟɬ ɩɪɟɩɹɬɫɬɜɨɜɚɬɶ, ɚ ɧɟ ɨɛɥɟɝɱɚɬɶ ɩɪɨɰɟɫɫ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ. 
ɉɨɷɬɨɦɭ, ɷɧɟɪɝɢɢ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ ɋɈ2, ɨɩɭɛɥɢɤɨɜɚɧɧɵɟ ɜ ɪɚɛɨɬɚɯ [5] ɢ [6], ɤɚɠɭɬɫɹ, ɩɨ ɧɚɲɟɦɭ 
ɦɧɟɧɢɸ, ɫɨɦɧɢɬɟɥɶɧɵɦɢ. 

ȼɵɜɨɞɵ 
ȼ ɞɚɧɧɨɣ ɪɚɛɨɬɟ ɦɵ ɩɪɨɜɟɥɢ ɦɨɞɟɥɢɪɨɜɚɧɢɟ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ ɦɨɥɟɤɭɥɵ CO2 ɧɚ 

ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ɨɤɫɢɞɚ ɰɢɧɤɚ ɫ ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚɧɢɟɦ ɝɢɛɪɢɞɧɨɝɨ ɦɟɬɨɞɚ ɬɟɨɪɢɢ ɮɭɧɤɰɢɨɧɚɥɚ 
ɩɥɨɬɧɨɫɬɢ ɜ ɩɪɢɛɥɢɠɟɧɢɢ ɥɢɧɟɣɧɵɯ ɤɨɦɛɢɧɚɰɢɣ ɚɬɨɦɧɵɯ ɨɪɛɢɬɚɥɟɣ (ɅɄȺɈ). ɋɨɝɥɚɫɧɨ 
ɧɚɲɢɦ ɪɟɡɭɥɶɬɚɬɚɦ ɧɚɢɛɨɥɟɟ ɜɵɝɨɞɧɨɣ ɤɨɧɮɢɝɭɪɚɰɢɟɣ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ CO2 ɹɜɥɹɟɬɫɹ 
ɬɪɢɞɟɧɬɚɬɧɚɹ, ɯɨɬɹ ɦɵ ɧɟ ɢɫɤɥɸɱɚɟɦ ɜɨɡɦɨɠɧɵɯ «ɩɪɨɦɟɠɭɬɨɱɧɵɯ» ɫɨɫɬɨɹɧɢɣ ɜ ɜɢɞɟ ɞɪɭɝɢɯ 
ɪɚɫɫɦɨɬɪɟɧɧɵɯ ɤɨɧɮɢɝɭɪɚɰɢɣ. Ɍɚɤɨɣ ɪɟɡɭɥɶɬɚɬ ɧɟ ɫɨɝɥɚɫɭɟɬɫɹ ɫ ɧɚɛɥɸɞɚɟɦɵɦ ɜ 
ɷɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬɟ, ɝɞɟ ɭɫɬɚɧɨɜɥɟɧ ɛɢɞɟɧɬɚɬɧɵɣ ɪɟɠɢɦ ɫɜɹɡɢ ɦɨɥɟɤɭɥɵ ɫ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɶɸ. 
ɍɜɟɥɢɱɟɧɢɟ ɤɨɧɰɟɧɬɪɚɰɢɢ ɩɪɢɦɟɫɢ ɧɟ ɜɟɞɟɬ ɤ ɫɭɳɟɫɬɜɟɧɧɨɦɭ ɢɡɦɟɧɟɧɢɸ ɷɧɟɪɝɢɢ 
ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ, ɚ ɫɨɛɫɬɜɟɧɧɵɟ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɧɵɟ ɞɟɮɟɤɬɵ ɬɨɥɶɤɨ ɨɫɥɚɛɟɜɚɸɬ ɟɟ. ȿɳɟ ɨɞɧɢɦ 
ɨɛɴɹɫɧɟɧɢɟɦ ɧɚɛɥɸɞɚɟɦɨɣ ɚɞɫɨɪɛɰɢɢ CO2 ɧɚ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ɦɨɠɟɬ ɫɥɭɠɢɬɶ ɨɛɪɚɡɨɜɚɧɢɟ ɧɚ 
ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɢ ɧɨɜɨɝɨ ɯɢɦɢɱɟɫɤɨɝɨ ɩɪɨɞɭɤɬɚ ɜ ɪɟɡɭɥɶɬɚɬɟ ɜɡɚɢɦɨɞɟɣɫɬɜɢɹ CO2 ɫ H2. 
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