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Монодисперсные частицы диоксида кремния (ЧДК) являются базовым материалом для получения коллоидных фотонно-кристаллических структур, применяемых в фотонике, сенсорике и оптоэлектронике [1]. Ключевым требованием к таким структурам является высокая монодисперсность частиц, обеспечивающая формирование упорядоченной сверхрешетки с заданными оптическими характеристиками.
Одним из способов синтеза сферических ЧДК является метод Штобера, основанный на гидролизе тетраэтоксисилана (ТЭОС) в спирто-водно-аммиачной среде с последующей конденсацией образующихся силанольных групп [2]. Процесс включает две стадии: нуклеацию (зарождение центров кристаллизации) и рост частиц. Монодисперсность достигается за счёт временного разделения этих стадий: кратковременный всплеск нуклеации с последующим равномерным ростом ядер за счёт присоединения мономеров.
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Рис.1.Стенд для синтеза коллоидного раствора SiO2
Показатели фотонной запрещённой зоны определяются строением коллоидной сверхрешетки, которое связано с монодисперсностью содержащихся в ней частиц. Для метода Штобера характерно образование достаточно однородных частиц, однако для формирования качественных структур требуется жесткий контроль факторов, определяющих размер и монодисперсность. На воспроизводимость размера частиц и их монодисперсность влияют следующие факторы:
· концентрация аммиака — определяет скорость гидролиза и конденсации ТЭОС;

· концентрация ТЭОС — влияет на количество центров нуклеации;

· температура реакции — изменяет кинетику химических процессов;

· время синтеза — определяет конечный размер частиц;

· скорость перемешивания — обеспечивает однородность реакционной среды.

Традиционные методы оптимизации синтеза требуют проведения большого количества экспериментов. Более эффективным подходом является применение искусственных нейронных сетей (ИНС), позволяющих моделировать сложные нелинейные зависимости между входными технологическими параметрами и выходными характеристиками частиц.

В данной работе предложено использование нейросетевого моделирования для прогнозирования размера ЧДК. В качестве входных параметров приняты: концентрация аммиака, концентрация ТЭОС, температура, время синтеза, скорость перемешивания. Выходным параметром является средний диаметр частиц. Для обучения сети использованы данные экспериментальных исследований, полученные на лабораторном стенде синтеза ЧДК. Оценка качества модели осуществлялась по коэффициенту детерминации R² и средней относительной ошибке на тестовой выборке, составившая менее 5% [3]. Достигнутые значения позволяют использовать модель для предварительного определения рациональных режимов синтеза. 
Результаты работы могут быть применены при изготовлении коллоидных фотонно-кристаллических структур для устройств сенсорики и оптоэлектроники.
	 


Литература

1.   Панфилова Е.В., Дюбанов В.А., Ибрагимов А.Р., Шрамко Д.Ю. Лабораторный комплекс для получения коллоидных фотонно-кристаллических структур. Часть 1 // Наноиндустрия. 2024. Т. 17. № 3–4. С. 444–452..
2. 
Panfilova E. V. et al. Features of the deposition of photonic crystal films of polystyrene and silica //Journal of Physics: Conference Series. – IOP Publishing, 2021. – Т. 1866. – №. 1. – С. 012002.
3. 
Panfilova E. V., Ibragimov A. R., Shramko D. Y. The practice of using artificial intelligence algorithms to adjust the parameters of nanostructures study by the tapping mode of atomic force microscopy //AIP Conference Proceedings. – AIP Publishing LLC, 2022. – Т. 2383. – №. 1. – С. 040003.
1

