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中文摘要 

 

本計畫是為期四年行政院原子能委員會委託研究計畫之第三

年執行結果摘要。這一年主要的工作在繼續進行以下兩個目標：1. 利

用大型電腦計算解釋 InN/TiO2太陽能電池的製作機制及 InN 與 TiO2

之間利用量子點及有效的化學鍵製作方法。2. 理論與實驗驗證 L. D. 

Schmidt 的 Rh/CeO2 乙醇轉換氫氣催化劑的性能，並進而研究發現

新而便宜的催化劑。 

在乙醇轉換氫的實驗上，今年實驗結果發現，Ru/CeO2/Al2O3

催化分解乙醇與水的混合物目前已得到 120%的轉換率，Ru 金屬比

Rh 較便宜 25 倍；另外，研究 CeO2與 ZrO2混合氧化物的實驗已在

進行中。 

大型量子計算可分為三方面，1. 乙醇轉氫在不同催化劑表面反

應基制的研究。2. 量子點在 TiO2 表面吸附的能量與結構。3. 發展

SCC-DFTB將應用於乙醇轉氫及量子點/TiO2方面大型計算的元素參

數。 

在乙醇轉氫方面的計算，今年主要在了解水氣轉氫 (CO+H2O 

→  CO2 +H2)在 Rh/CeO2 上的反應機制及能量。也進行乙醇在

Rh/CeO2/ZrO2催化劑上的吸附及分解，同時，CuO/Al2O3對乙醇轉氫

的可行性也在計算中。 

在量子點/TiO2 系統的計算，今年著重於(InN)x/OY(O)O/TiO2 

(Y=B and P)及(Si)x 量子點兩系統的研究，不同量子點的大小影響

TiO2帶隙的計算，已供給良好的結果。 

在 SCC-DFTB 程式的發展，目前也有很好的進展，這個程式的

完成，將可供給本計算團隊用 VASP 及 CASTEP 以外作大型分子群
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的計算，諸如 Rux/CeO2/Al2O3催化系統應用於乙醇轉氫的反應機制，

將可用此程式研究並得反應速度常數。 

除了上述的計算外，H2S、H2O2及 H3BO3在 TiO2表面反應的計

算已完成；類似計算研究以 H3PO3作 InN 及 TiO2中間的 linker 已在

進行中，此系列的反應，與 InN、InOx及 InSx的沉積亦有直接關係。 




