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Аннотация: методом компьютерного моделирования исследован механизм адсорбции двухатомного 

нанокластера TiO на монослойном TiS2. Обнаружено, что наиболее энергетически выгодная 

конфигурация представляет собой нанокластер, ориентированный перпендикулярно поверхности 

монослойного материала. Атом титана образует тетраэдр из атома кислорода и трех атомов S 

монослойногоTiS2. В такой конфигурации обеспечивается свободный доступ молекул H2 к данному 

тетраэдру. Таким образом, обнаружены условия образования системы, которая может представлять 

собой интерес для создания материалов для хранения водорода. 
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функционала электронной плотности, дисульфид титана. 
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Abstract: а computer simulation method was used to investigate the mechanism of adsorption of a diatomic TiO 

nanocluster on monolayer TiS2. It was found that the most favorable configuration is a nanocluster oriented 

perpendicular to the surface of the monolayer material. The titanium atom forms a tetrahedron of an oxygen 

atom and three S atoms of a monolayer TiS2. In this configuration, free access of H2 molecules to this 

tetrahedron is provided. Thus, the conditions for the formation of a system, which may be of interest to create 

materials for the storage of hydrogen, are discovered. 
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1. Введение 
Водород считается экологически чистой альтернативой ископаемым видам топлива. Кроме того, 

высокое значение отношения энергии к массе водорода по сравнению с существующими источниками 

энергии делает его эффективным для использования в энергетике [1, 2]. 

В последнее время внимание исследователей направлено на поиск материалов, которые могли бы 

служить носителем для катионов щелочных и переходных металлов, а также нанокластеров [3, 4]. Так, 

перспективными оказались монослойные дисульфид молибдена и галоиды щелочноземельных и 

переходных металлов [3, 4]. 

Целью данного исследования является изучение особенностей адсорбции нанокластеров TiO на 

поверхности монослойного TiS2. 

2. Методы исследования 

Расчеты из первого принципа выполнялись с использованием методов теории функционала 

электронной плотности в приближении обобщенного градиента в схеме Пердью-Бурке-Эрнзерхова 

(GGA-PBE) [5], реализованным в программном пакете Quantum ESPRESSO [6]. В расчетах 



 

использовалась энергия обрезания 50 Ry. Интеграция зон Бриллюэна проводилась с использованием 

сетки k-точек размером 6 × 6 × 1 по методу Монкхорста-Пака [7]. 

Для выбора наиболее энергетически выгодных позиций для размещения нанокластера 

использовались алгоритмы случайного поиска структуры [4]. 

В качестве нанокластера TiO рассматривался линейный кластер, который ранее был получен Qu и др. 

в работе [8]. 

3. Результаты исследования 

По результатам исследования (рис. 1а), энергия связи нанокластера с поврехностью TiS2 составляет 

4.713 эВ. Наиболее стабильной является конфигурация, в которой нанокластер расположен 

перпендикулярно поверхности, над атомом серы (рис. 1д). Анализуруя далее, можно заметить, что в 

конфигурациях, отмеченных на рис. 1 как «В» и «Г» атом Ti нанокластера имеет химическую связь с 

тремя атомами серы монослойного TiS2. Данные связи наряду с уже имеющейся в нанокластере Ti-O 

связью позволяют атому Ti сформировать тераэдр на основе связей с тремя атомами серы и одним 

атомом кислорода. Дополнительной особенностью является то, что во всех конфигурациях, 

представленных на рис. 1, нанокластер ориентирован так, что атом Ti оказывается ближе к поверхности, 

чем атом S. Данную особенность можно объяснить действием электростатического поля, создаваемого 

атомами S монослойного TiS2 на нанокластер TiO, представляющий собой диполь. 
 

 
Рис. 1. Результаты исследования адсорбции нанокластера TiO на поверхности монослойного TiS2 с использованием 

алгоритма случайного поиска структуры методом ab initio (а). Вид конфигураций адсорбированного нанокластера 

TiO, соответствующий данным результатам (б-д) 
 

Заключение 

В результате исследования выявлено, что нанокластер представляет собой диполь Ti-O, который 

ориентируется в электростатическом поле, создаваемом поверхностью монослойного TiS2. 

Дополнительной особенностью является образование данным атомом Ti тройной связи с тремя атомами 

S. Таким образом, данный атом Ti оказывается в центре тетраэдра, образованном анионами S-S-S-O. 

Работа поддержана стипендией Президента Российской Федерации для молодых ученых и 

аспирантов, осуществляющих перспективные научные исследования и разработки по приоритетным 

направлениям модернизации российской экономики: СП-1826.2018.1. 
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