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Ванадийсодержащие покрытия на поверхности кремнезема активно применяются в качестве катализаторов окисления, индикаторов влажности, адсорбентов различных газов и паров [1]. Одним из перспективных методов их синтеза является метод молекулярного наслаивания (МН, ALD), в процессе которого на состав и строение продуктов комплексно влияет ряд факторов, например, температура на различных стадиях процесса и концентрация реагента в газовой фазе. Экспериментальные подходы для подобных систем требуют проведения большого объема опытов для определения влияния условий синтеза на состав и строение покрытий. В то же время, квантовохимические подходы позволяют заранее оценивать тенденции влияния условий, что приводит к сокращению экспериментальных затрат, включающих в себя материальные, трудовые и временные ресурсы на их производство.
Целью работы является квантовохимический прогноз состава, строения и спектральных характеристик ванадийоксидных центров, получаемых на поверхности кремнезема в зависимости от температуры процесса и мольной доли VOCl3, а также сравнение с результатами эксперимента.

По результатам квантовохимических расчетов сформулированы основные закономерности влияния температуры и концентрации реагентов на локальное строение ванадийоксидных структур на поверхности кремнезема при проведении первого и второго циклов МН. Показано, что температура в большей степени влияет на состав покрытия по сравнению с концентрацией VOCl3 в газовой фазе. 
Состав полученных образцов соответствует квантовохимическим расчетам на полуколичественном уровне. На основании расчетных данных ванадийоксидные структуры могут быть идентифицированы в ИК-спектрах за счет максимумов при 930 или 960 см-1, относящихся к колебаниям связи Si–O–V в поли- и монофункциональных группах соответственно.
Полученные результаты показали возможность применения квантовой химии и анализа продуктов синтеза методом МН как с точки зрения фундаментальных задач идентификации локального строения и состава формируемых центров, так и в практическом отношении – для выбора условий синтеза, обеспечивающих получение систем с заданным строением и свойствами.
Полученные результаты могут быть использованы для оптимизации режимов синтеза и конструирования функциональных материалов (катализаторов, сорбентов).
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