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TiO2 szol-gél bevonatok: a szolképzédés mechanizmu-
sanak vizsgalata molekuladinamikai szimulacioval és
a bevonatok fényateresztésének kisérleti fejlesztése

TiO2 sol-gel coatings: investigation of the sol formation
mechanism by molecular dynamics simulations and
experimental improvement of coating light transmittance
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ABSTRACT

The aim of this work was to investigate the processes occurring during the preparation of TiO,
sol-gel coatings using molecular dynamics simulations and to improve their light transmittance
experimentally. Precursor sols were prepared by controlled hydrolysis of organometallic compounds in
ethanolic media, followed by condensation. The experimental systems were modelled using reactive
molecular dynamics simulations in a reactive force field (ReaxFF) combined with the Monte Carlo
method. Hydrolysis was found to be most efficient in the presence of an acid catalyst, while
condensation occurred after complete detachment of the organic groups. To enhance light transmittance,
various template materials were added to the precursor sols. The coatings were deposited on glass
substrates by dip coating and, where applicable, subsequently aged in aqueous ammonia vapour. The
effect of the surfactant templates on light transmittance varied depending on their type.

Keywords: sol-gel coating, mesoporous TiO», enhanced light transmittance, colloid ageing,

molecular dynamics simulation

OSSZEFOGLALO

A munka célja TiO, szol-gél bevonatok eldallitasa soran lejatszodd folyamatok vizsgalata
molekuladinamikai szimulacioval, valamint a bevonatok fényateresztésének kisérleti uton torténd
novelése. A prekurzorszolokat fémorganikus vegyliletek etanolos kozegben végzett kontrollalt
molekuladinamikai szimulaciokkal, reaktiv er6tér (ReaxFF) alkalmazéasaval, Monte Carlo-modszerrel
kiegészitve modelleztiik. A hidrolizis savas katalizator jelenlétében bizonyult a leghatékonyabbnak, mig
a kondenzacié a szerves csoportok teljes levalasat kdvetden ment végbe. A fényateresztés javitasa
céljabol kiilonbozé tipusu feliiletaktiv anyagokat adtunk a prekurzorszolokhoz. A bevonatokat
tiveghordozokra dip coating technikaval vittiik fel, majd a feliiletaktiv anyagot tartalmazd bevonatokat
vizes ammoniaoldat g6zterében oregitettiik. A feliiletaktiv anyagok fényateresztésre gyakorolt hatasa a
templat tipusatol fiiggden valtozott.

Kulesszavak: szol-gél bevonat, mezoporusos TiO», megnovelt fényateresztés, kolloid dregedés,

molekuladinamikai szimulacio
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