Двумерные наноструктуры для применения в фотоиндуцированных реакциях расщепления воды для производства водорода
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Водородное топливо является экологичной альтернативой ископаемым источником энергии благодаря отсутствию вредных продуктов горения, загрязняющих окружающую среду. Наиболее экологичным считается «зеленый» водород, произведенный с использованием возобновляемых источников энергии, таких как солнечный свет и вода. Поскольку и солнечный свет, и вода находятся в изобилии и являются доступными, перспективной технологией представляется синтез водорода при помощи реакции фотокаталитического расщепления воды, происходящей под действием солнечного излучения и биомимикрирующий естественный процесс фотосинтеза. Наиболее изученный материал-фотокатализатор – диоксид титана TiO2 обладает рядом недостатков, в частности, неспособностью поглощать излучение в видимом диапазоне солнечного спектра, что ограничивает его применение в реакции производства водорода из-за низкого квантового выхода. Ранее были предложены другие материалы-катализаторы, обеспечивающее протекание реакции с высокой эффективностью вплоть до 96% [1], однако до сих пор не было предложено универсально материала катализатора, обладающего высокой стабильностью и обеспечивающего протекание реакции со 100% квантовым выходом. 
В представленной работе было проведено теоретический поиск новых возможных двумерных структур типа “Янус” в системе дихалькогенидов молибдена, в результате которого впервые была предложена новая структура A’-XMoY (X/Y = O, S, Se, Te) . С использованием квантомеханических расчетов в рамках теории функционала электронной плотности (DFT) [2,3] было проведено теоретическое исследование стабильности предложенных структур [4]. Для стабильных структур было проведено исследование электронных и оптических свойств, по результатам которого были отобраны наиболее перспективные структуры для применения в реакции каталитического расщепления воды, а также проведены оценки показателей квантовой эффективности. Полученные результаты показываю перспективы применения монослоев семейства дихалькогенидов переходных металлов для производства водородного топлива.
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