Teoriniai titano dioksido nanodaleliy geometrinés struktiiros evoliucijos tyrimai

Theoretical investigation of geometrical structure evolution of titanium dioxide nanoparticles
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Mazos titano dioksido nanodalelés, (TiO2)n n=1-60,
pasizymi kompleksiniais potencinés energijos pavirsiais
su daugybe lokaliy minimumy, ir esant normalioms
salygoms kiekviena nanodalelé turi keletg statistiskai
reik§mingy konformery. Siy konformery identifikavimas
yra sudétinga problema, kuri reikalauja skaitmeniskai
brangiy skai¢iavimy naudojant elektroninés struktiiros
metodus suporuotus su efektyviu potencinés energijos
pavirSiy analizés algoritmu. Iki Siol, dél dideliy
skai¢iavimy kasty buvo atlikta tik (TiO2), n=1-15
nanodaleliy maziausios energijos konformery paieska
naudojant tankio funkcionalo teorijos (DFT) metodus.
Siame pranesime pristatysime maZiausios energijos
konformery paieskos rezultatus gautus (TiO.), n=1-60
nanodaleléms. Sis tyrimas buvo atliktas panaudojant
autoriy sukurta maziausios energijos konformery
identifikavimo (TG-OPT) metods, kuriame nanodalelés
elektroniné struktiira apraSoma pusiau empiriniu GFN2-
XTB metodu [1] ir potencinés energijos pavirsius
analizuojamas genetiniu medzio augimo algoritmu su
panasumo indekso kontrolés funkcija.

TG-OPT metodo tikslumas bei efektyvumas buvo
jvertintas palyginant Siuo bei DFT metodais gautas
konformery geometrines struktiras (TiOz), n=1-15
nanodaleléms. Maziausioms (TiO2), N=1-5 nanodaleléms
TG-OPT metodas leidzia pasiekti geometriniy parametry
tikslumg panasy arba geresnj uz jvairius DFT metodus.
Didesnéms (TiOz)n n=6-15 nanodalelems TG-OPT
metodu nustatytos Zemiausios energijos konformery
geometrinés struktiiros skiriasi nuo konformery struktiiry
gauty DFT metodais (zr. pav. 1) bei Jakarto panasumo
indeksai tarp S$iy struktiry svyruoja nuo 0.2 iki 0.7.
Detalesné geometriniy skirtumy analizé tarp konformery
struktiry gauty TG-OPT bei DFT metodais rodo, kad
TG-OPT metodas nustato Ti-O cheminiy rySiy ilgius
0.05-0.27 A trumpesnius uz nustatytus DFT metodais,
bei nustato kampus tarp dviejy Ti-O cheminiy rysiy 5.1-
10.8° didesnius uz nustatytus DFT metodais.

TG-OPT metodu nustatyty Zzemiausios energijos
unikaliy konformery kiekis laipsniskai didéja didejant
TiO2 nanodalelés matmenims bei (TiO2)eo naodalelés
atveju pasiekia 513 statistiSkai svarbius konformerus.
Detali konformery geometrinés struktiiros analizé rodo,
kad pradedant nuo (TiO2)4 visos nanodalelés turi
branduolj su tipine rutilo kristaline gardele. Sio
branduolio geometriniai parametrai (Ti-O cheminiy rysiy
ilgai, bei kampai tarp Ti-O cheminiy ry$iy) pradeda

sutapti su rutilo gardelés geometriniais parametrais
kietame kiine pradedant nuo (TiOz)s¢ nanodalelés.

Visi (TiO2)n n=1-60 nanodaleliy tyrimai TG-OPT
metodu buvo atlikti naudojant VeloxChem programa [2].
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1 pav. TiO, nanodaleliy Zemiausios energijos
konformerai gauti TG-OPT ir DFT metodais.
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