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1. Cel naukowy
Celem projektu jest wyjasnienie mechanizmu wzbudzania TiO, modyfikowanego metalami ziem rzadkich (ang, rare earth metals, RE) oraz okreslenie

modelowej zaleznosci pomiedzy struktura, whasciwosciami powierzchniowymi a aktywnoscig fotokatalityczng RE-TiO,. Zgodnie z najnowszym trendem

przedstawionym w “Chemical Vision 2020” - istnieje konieczno$¢ potaczenia metod modelowania i symulacji z wynikami eksperymentalnymi, a nastepnie
wyciagniecia wnioskéw, ktére bedzie mozna zastosowaé w procesie otrzymywania nanokompozytéw o pozadanych wiasciwosciach (struktura, aktywnos$¢
fotokatalityczna). W oparciu o taki model, zostang przygotowane fotokatalizatory, ktére beda go weryfikowaé (Rysunek 1). Zatem proponowane podejscie
pozwoli postepowac zgodnie z zasadg ,,Najpierw zaprojektuj potem zbuduj”(build-by-design).

Proponowane podejscie opiera sie na nastepujacych zatozeniach:

« Lantanowce ze wzgledu na potozenie pasm energetycznych maja wptyw na aktywno$¢ fotokatalityczng TiO, pod wptywem promieniowa z zakresu widzialnego i

bliskiej podczerwieni (NIR),
» Wegiel, obecny na powierzchni fotokatalizatora TiO, jest odpowiedzialny za obnizenie intensywnosci proceséw luminescencji, ktére odpowiadajg za nizsza

aktywnos¢ fotokatalityczng TiO,,

 Poprawa wiasciwosci luminescencyjnych fotokatalizatoréw spowoduje wzrost ich aktywnosci fotokatalitycznej,
» Aktywnos¢ fotokatalityczng RE-TiO, pod wplywem promieniowania z zakresu oraz Vis mozna przewidzie¢ na podstawie jego wybranych wiasciwosci

fizykochemicznych i powierzchniowych.
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Rysunek 1. Gtéwne elementy proponowanego projektu

2. Znaczenie projektu
W ostatnich latach intensywnie poszukuje sie przyjaznych dla $rodowiska metod usuwania zanieczyszczen badz metod konwersji substancji organicznych i
nieorganicznych. Jedng z dostepnych metod usuwania zanieczyszczen z fazy wodnej oraz gazowej jest fotokatalityczna degradacja w obecnosci nanoczastek TiOo.

W chwili obecnej, metode fotodegradacji w obecnosci TiO, i promieniowania stonecznego wykorzystuje sie do oczyszczania strumieni wody, usuwania

zanieczyszczen ze $ciek6w oraz substancji lotnych z atmosfery. W metodzie tej, w odrdznieniu od metod konwencjonalnych, nie wprowadzamy dodatkowych
odczynnikéw chemicznych na etapie oczyszczania.

Proponowane rozwigzanie pozwoli na opracowanie nowych efektywnych fotokatalizatoréw i tym samym pozwoli na wykorzystanie odnawialnego zrodta energii
jakim jest promieniowanie stoneczne - nawet na obszarach gdzie promieniowania stoneczne ma mniejszg intensywnos¢ - do usuwania lotnych zanieczyszczen z
atmosfery (poprzez fotodegradacje zanieczyszczeni na powierzchniach pokrytych modyfikowanym TiO, lub na filtrach ze ztozem z modyfikowanego TiO,) oraz

do usuwania zanieczyszczen z fazy wodnej (zanieczyszczone wody i $cieki).

Powaznym ograniczeniem zastosowania TiO, na szeroka skale jest zakres promieniowania niezbedny do wzbudzenia fotokatalizatora. Tlenek tytanu(lV)
absorbuje prawie wylgcznie promieniowanie UV, dlatego w procesie fotokatalizy wykorzystaé mozna zaledwie od 3 do 5 % promieniowania stonecznego.
Zastosowanie lamp UV, jako Zrédta Swiatta, z uwagi na duze zuzycie energii, stanowi powazne zwiekszenie kosztéw procesu, co jest istotnym czynnikiem
limitujagcym szersze zastosowanie metod fotokatalitycznych w likwidacji zanieczyszczen Srodowiska. Zatem otrzymanie pdtprzewodnika tytanowego nowej
generacji, ktorego aktywnos$¢ fotokatalityczna znajdowataby sie w zakresie promieniowania widzialnego (A>400 nm) oraz NIR, znaczaco rozszerzytoby
mozliwosci aplikacyjne fotokatalizy heterogenicznej w ochronie $rodowiska, przez wykorzystanie gtéwnej czesci spektrum $wiatta stonecznego lub zastosowanie
Zroda $wiatta 0 mniejszym natezeniu promieniowania.

W tym odniesieniu najwazniejszym wyzwaniem jest podniesienie efektywnosci procesow degradacji zanieczyszczen oraz rozszerzenie zakresu czutoSci
spektralnej TiO,. W zwigzku z tym, wiekszo$¢ prac prowadzonych na $wiecie w ostatnich latach, ukierunkowana jest na modyfikacje TiO,, celem uzyskania

fotokatalizatora aktywowanego $wiattem widzialnym.

Od pewnego czasu prowadzone sa badania nad wykorzystaniem wiasciwosci luminescencyjnych niektérych pierwiastkéw ziem rzadkich w procesie fotokatalizy.
Proponowany mechanizm dziatania ditlenku tytanu domieszkowanego pierwiastkiem luminescencyjnym przedstawiono na Rysunku 2. Promieniowanie z zakresu
Swiatta widzialnego oraz NIR jest absorbowane przez domieszke. W procesie konwersji energii pierwiastek domieszkujacy emituje promieniowanie z zakresu UV,
ktére z kolei aktywuje TiO, powodujgc przeniesienie elektronu z pasma walencyjnego do pasma przewodnictwa i powstania dziury w pasmie walencyjnym.
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Rysunek 2. Mechanizm wzbudzania TiO, modyfikowanego metalami ziem rzadkich

W tym odniesieniu, w projekcie proponuje badania podstawowe majace na celu opracowanie nowego typu materiatéw (RE-TiO,) charakteryzujacych sie
wysokg intensywnoscig luminescencji a tym samym wysokg aktywnoscig fotokatalityczng pod wptywem promieniowania z zakresu UV, Vis oraz NIR.
Ponadto zostanie opracowany komputerowy model zaleznosci pomiedzy struktura, wasciwosciami powierzchniowymi a aktywnoscig fotokatalityczng
RE-TiO,.



