Universalas metodes izstrade nanocaurulu virsmas datormodelésanai ar
ierobezoto periodisko 2D struktdru pieeju
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Cietvielu elektronisko struktaru
modeléSanas laboratorija

Zemdimensionalas struktiiras (t.i., struktiras ar vienu dimensiju, butiski lielaku par divam

pargjam), tadas ka nanovadi un nanocaurules,

tiek uzskatitas par perspektiviem materialiem

daudzas pielietojumu sferas, piemeram, fotokataliz€ un udenraza razoSana. Nanocaurulu
priekSrociba ir to planas sieninas, kas nodroSina 1saku ladina cela garumu un labaku ladinu
separaciju, un Iidz ar to — augstaku procesa efektivitati, kas ir vajadzigs procesa komercializ€Sanai.
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Neskatoties uz to, ka nanocaurules
tieck veiksmigi sintez€tas un
eksperimentali pétitas, publikaciju,
kas ir  veltitas  nanocaurulu
datorsimuléSanai, nav daudz. Par
iemeslu tam kalpo fakts, ka
realistiska izm@ra nanocaurulu
modelu aprékini, it Tpasi ja modelt
ieklautas tidens molekulas, ir parak
dargi skaitloSanas laika zina, un
biitiskais situacijas uzlabojums nav

1. Attéls. TiO2 nanocaurulu struktdru pieméri (Skérsgriezums).

Savukart, $adu modelu simuléSana ir nepiecieSama labakai tGdens
fotokatalitiskas $kelSanas procesu izprasanai. Sis problémas
atrisinaSanai pastav tipiska pieeja, kura ka nanocaurulu virsmu
tuvinajumu izmanto 2D periodiskas struktiiras jeb plaksnes, no kuram
nanocaurules tiek veidotas. Sada veida var izmantot sistémas
translacijas simetriju un samazinat skaitloSanai nepiecieSamus
datorresursus. Kamer §1 pieeja nodro$ina pietieckamu precizitati lielam
nanocaurulém (jo lielas nanocaurules virsma ir ne tik izliekta, ka mazas,
un ir tuvaka plaksnei péc 1pasibam), $1 pieeja nesniedz adekvatu
precizitati maza un vid€ja

sagaidams tuvakaja laika.
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Attéls 3. 2D struktira ar nanocaurules
geometrijas motiviem, kas nodrosina Gdens
adsorbcijas uz nanocaurules virsmas
modelésanu.

pastav

simulét udens

diametra nanocaurulém. Tapéc
nepiecieSamiba
metodes, kas lautu pétniekiem struktaras atomu koordinasu

adsorbciju uz translacija uz 2D-periodisku.

nanocaurulém, saglabajot to ipasibas. ST projekta ietvaros
misu grupas agrak izstradata nanocaurulu simuléSanas
metode ar modificéto 2D-periodisku struktiru ar dalgji
saglabatiem nanocaurules geometrijas motiviem tika validéta
priek$ plasakam nanocaurulu diametru spektram, tadejadi

PEC  attels 2. Nanocaurules, t.i., 1D

pieradot metodes sistematiskumu un lietderigumu. Vel viens

projekta iznakums ir prognoze, ka metode ir universala un

pielietojama ne tikai TiO2, bet arT citam nanocaurulém, un
citu molekulu adsorbcijas simulésanai.
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