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Фотоиндуцированное расщепление воды с использованием фотокатализаторов в виде наночастиц является 

многообещающим и простым способом получения экологически чистого водорода.В настоящей работе мы 

исследуем потенциал модифицированного титаната бария (BaTiO3), недорогого оксида перовскита, получаемого 

из широко распространенных на земле прекурсоров, для разработки эффективных электрокатализаторов 

окисления воды, используя расчеты из первых принципов. 

Было показано, что терминированная TiO2 BaTiO3(001) поверхность, является более перспективной с точки 

зрения ее использования в качестве катализатора. После замены Ti на Rh легирующий ион может перенять часть 

электронной плотности у соседних ионов кислорода. В результате во время реакции окисления воды ионы родия 

могут находиться в промежуточной степени окисления между 3+ и 4+. Это влияет на энергию адсорбции 

промежуточных продуктов реакции на поверхности катализатора, снижая величину избыточного потенциала. 

Ключевые слова: электрокатализ, фотокатализ, титанат бария, ширина запрещенной зоны, перовскит, 

электродные материалы, расщепление воды. 

ВВЕДЕНИЕ 

По мере того, как общество движется к более эко-

логически чистым источникам энергии, расщепление 

воды привлекает все большее внимание как метод 

производства чистого водорода [1–4]. Современное 

производство водорода предполагает значительное 

использование ископаемого топлива, что сводит на 

нет положительные эффекты производства экологи-

чески чистого топлива [5–7]. 

Расщепление воды дает возможность легко и чис-

то производить газообразный водород, если можно 

повысить эффективность, чтобы сделать это эконо-

мически выгодным. В этом процессе поверхность по-

лупроводника используется для разделения воды на 

водород и кислород посредством падающего фотона 

[8]. 

Фотокаталитическое полное расщепление H2O 

считается одним из эффективных методов получения 

H2 из H2O. Если фотокаталитическая реакция будет 

протекать эффективно при солнечном облучении, 

этот метод станет привлекательным для устойчивого 

и крупномасштабного производства H2 из H2O. Поэ-

тому было проведено большое количество исследо-

ваний с целью разработки фотокатализаторов, обла-

дающих достаточными фотокаталитическими харак-

теристиками для полного расщепления H2O [10–16]. 

BaTiO3 – один из наиболее изученных перовски-

тов, известный своим квантовым параэлектрическим 

поведением [17] и смешанными ионно-ковалентны-

ми связями, которые создают уникальную электрон-

ную структуру и интригующие свойства для приме-

нения в микроволновой электронике [18]. Однако ис-

следования также указывают на трудности, связан-

ные со стехиометрией, которые приводят к локально 

нецентросимметричной структуре, что приводит к 

аномальному диэлектрическому или сегнетоэлектри-

ческому отклику [19–22]. В дополнение к структур-

ным дефектам, на поведение титаната также влияют 

микроструктурные свойства, особенно при меньшем 

размере частиц. Соответственно, структурные и мик-

роструктурные дефекты по-прежнему имеют ключе-

вое значение для функциональных характеристик 

BaTiO3, и дефекты следует исследовать в контексте 

применяемого метода синтеза. 

BaTiO3 является одним из перспективных фотока-

тализаторов для полного расщепления воды при об-

лучении ближним ультрафиолетовым светом, по-

скольку ширина запрещенной зоны этого фотоката-

лизатора составляет 3,2 эВ и он широко изучался бла-

годаря своей высокой диэлектрической проницаемо-

сти, низким потерям, хорошей термостабильности и 

отличной фотокаталитической активности и т.д. [23–

28]. 

ТЕОРЕТИЧЕСКАЯ ПОВЕРХНОСТЬ 

И ТЕРМОДИНАМИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ 

Структурные модели 

В этой работе при проведении моделирования ис-

пользовалась тетрагональная фаза BaTiO3, которая 

энергетически невыгодна при нулевой температуре, 

но существует при комнатной температуре [29]. 

Исходная кристаллическая структура была взята 

из базы данных Materials Project [30]. Для создания 

моделей поверхности (001) BaTiO3 были использова-

ны пластины с одиннадцатью слоями TiO2 и BaO, 
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симметричными относительно плоскости зеркала. 

Конец одной из этих пластин имеет плоскости BaO 

для кристалла и представляет собой суперячейку, со-

держащую 108 атомов. Вторая пластина заканчивает-

ся плоскостями TiO2, содержащими 112 атомов. По-

верхность (001) была выбрана потому, что она явля-

ется наиболее энергетически благоприятной как для 

образования TiO2, так и для образования BaO [31]. 

Вакуумный слой толщиной 15 Å наносится перпен-

дикулярно ведомым элементам, чтобы избежать ис-

кусственных взаимодействий между пластиной и ее 

периодическими изображениями. Все расчеты были 

выполнены с использованием компьютерного кода 

плоской волны ab initio VASP [32, 33], использующе-

го формализм плоских волн в сочетании с методом 

проецированных волн (PAW) [34]. Геометрическая 

оптимизация исследуемых моделей и расчеты термо-

динамики реакции расщепления воды были выполне-

ны с использованием обменно-корреляционного 

функционала GGA-PBE (Пердью-Берка-Эрнцерхо-

фа) [35]. Термодинамические поправки на эффект 

сольватации были рассчитаны с использованием 

VASPsol [36], что позволило учесть смачивание по-

верхности в рамках континуальной модели воды и 

дифференцировать сухие и влажные условия. В слу-

чаях применения континуальной модели условия 

рассматривались как влажные. Распределение заряда 

на ионах было проанализировано с использованием 

топологического метода Бадера [37]. Все расчёты вы-

полнялись с учётом спиновой поляризации, за иск-

лючением случаев чистых недопированных слоёв. 

Установлено, что учет спин-поляризованных элект-

ронных структур является существенным, поскольку 

адсорбированные частицы обладают спиновым мо-

ментом [38]. 

 

 

 а) б) 

Рисунок 1. Поверхности тетрагонального BaTiO3, 

терминированные TiO2 (а) и BaO (001) (б) 

При стандартных условиях (T = 298 К, p = 1 бар, 

pH = 0) идеальный термодинамический потенциал 

для окисления воды с образованием кислорода (H2O 

→ 1/2 O2 + 4H+ + 4e−) составляет 1,23 В. На практике 

для этой реакции требуется потенциал выше 1,23 В. 

Для гетерогенных катализаторов этот дополнитель-

ный потенциал называется избыточным потенциа-

лом η. Каталитическая реакция выделения кислорода 

(ОER) посредством окисления воды подразделяется 

на четыре основные стадии, каждая из которых вклю-

чает в себя обмен электрон-протонной парой (где * 

обозначает место адсорбции катализатора) [39, 40]: 

a) 2 *H O OH H e+ −+ + +  

б) *OH O H e+ −+ +  

в) 
2 *O H O OOH H e+ −+ + +  

г) 2*OOH O H e+ −+ + + . 

(1) 

Используя обычный (вычислительный) подход к 

водородному электроду, свободная энергия ∆G реак-

ции переноса заряда H* ⇌ * + H⁺ + e⁻ при стандартных 

условиях окружающей среды равна ∆G реакции H* ⇌ 

* + 1/2 H₂. Свободные энергии Гиббса реакции на от-

дельных стадиях переноса заряда, ∆G1, ∆G2, ∆G3 и 

∆G4, уравнения (1), зависят от энергий адсорбции 

OH*, O* и OOH* и включают энергию нулевой точки 

(ZPE) и поправки на энтропию: 

 
i i i iG E T S ZPE eU =  −  + − , (2) 

где U – потенциал, измеренный на обычном водород-

ном электроде при стандартных условиях. Энтропий-

ный вклад в стандартных условиях взят из справоч-

ника CRC [41]. Разности энергий ΔEi, рассчитанные 

относительно H2O и H2 (при U = 0 и pH = 0), прибли-

зительно равны 

( ) ( ) ( ) ( )*

2 2

1
*

2
OHE E OH E E H O E H

 
 = − − − 

 
 

( ) ( ) ( ) ( )*

2 2*OE E O E E H O E H  = − − −   (3) 

( ) ( ) ( ) ( )*

2 2

3
* 2

2
OOHE E OOH E E H O E H

 
 = − − − 

 
 

Тогда теоретический избыточный потенциал лег-

ко определяется как: 

   ( )/ 1,23imax G e V=  −  (4) 

Избыточный потенциал, представленный в урав-

нении (4), является просто термодинамической вели-

чиной. Из-за отсутствия барьеров активации экспе-

риментально определенные значения избыточного 

потенциала нельзя напрямую сравнить с теоретичес-

кими. Кроме того, эксперименты обычно проводятся 

с использованием электродов, содержащих наноча-

стицы используемого материала, точную величину 

активной поверхности которых определить трудно. 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ 

Реакция выделения кислорода (OER) из 

исходного и модифицированного Rh BaTiO3 

В наших предыдущих исследованиях [31] показа-

но, что допирование Rh значительно улучшает спо-

собность BaTiO3 поглощать солнечный свет в види-

мом диапазоне. Поверхность, терминированная TiO2, 

также более стабильна в отношении изменения 

Ti4+→Rh4+, в то время как положение ионов Rh3+ на 

поверхности, терминированной Ba, менее стабильно. 
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Ранее было показано, что поверхность, терминиро-

ванная TiO2, стабильна в рабочих условиях. Напро-

тив, поверхность, терминированная BaO, нестабиль-

на в отношении растворения Ba в широком диапазо-

не значений рН и потенциалов [42]. 

На рисунке 2 показаны свободные энергии реак-

ций окисления воды на чистой и модифицированной 

Rh поверхности BaTiO3 терминированной TiO2 при 

нулевом потенциале и равновесном потенциале 

1,23 В в зависимости от RHE. Реакция окисления от-

дельной молекулы воды рассматривается как на су-

хой поверхности, так и с учетом влияния водной сре-

ды. 

 

а) 

 

б) 

Рисунок 2. Стандартная диаграмма свободной энергии 

для реакции выделения кислорода (OER) при нулевом 

потенциале (U =0, пунктирные линии) и равновесном 

потенциале выделения кислорода (U = 1,23 В, сплошные 

линии) при pH=0 и T=298 К для чистой поверхности (а) и 

для поверхности, модифицированной Rh (б) 

На поверхности, терминированной TiO2, на ри-

сунке 2а для чистой поверхности было обнаружено 

перенапряжение 1,18 В при сухих условиях. Это зна-

чение близко к ранее указанному значению, рассчи-

танному для той же поверхности и равному 1,22 В 

[43]. Из-за водной среды это значение снизилось до 

1,02 В. Для поверхности, модифицированной Rh, 

значения перенапряжения составили 0,45 В и 0,23 В 

для сухой и влажной допированной поверхностей со-

ответственно (рисунок 2б), что указывает на улучше-

ние каталитической активности при допировании Rh. 

Полученные значения близки к таковым для пленок 

NiOx, в которых церий использовался в качестве до-

пирующей добавки, а золото – в качестве металличе-

ского носителя [42]. 

Черными и синими линиями показаны данные для 

сухой и влажной поверхностей соответственно. Пун-

ктирные линии соответствуют идеальному катализа-

тору. 

Поскольку эффективность фотокатализатора в 

процессе реакции окисления воды определяется 

энергиями взаимодействия промежуточных продук-

тов реакции с поверхностью, необходимо проанали-

зировать степени окисления активных центров в про-

цессе расщепления воды. 

Результаты анализа Бадера и спиновых состояний 

активных центров на поверхности катализатора и 

промежуточных продуктов реакции приведены в таб-

лице 1. 

Число активных центров на поверхности также 

включает ближайшие соседние ионы O1 и O2, по-

скольку их заряды и спиновые состояния изменяются 

на легированной поверхности в ходе реакций, пред-

ставленных уравнением (1). 

В случае немодифицированной поверхности, тер-

минированной TiO2, зарядовое и спиновое состояния 

ионов катализатора незначительно изменяются во 

время окисления воды, как в случае сухих, так и вла-

жных поверхностей. Активный центр иона титана 

всегда находится в степени окисления 4+, а его бли-

жайшие соседи − в O2− состоянии. Водная среда за-

метно влияет только на промежуточный продукт ре-

акции O*, что отражается в снижении перенапряже-

ния на этой стадии реакции. В некотором смысле, 

электронный ион Ti4+ является слишком жестким по 

своим свойствам и не может регулировать свою элек-

тронную структуру для оптимизации процесса рас-

щепления воды. Модификация поверхности с помо-

щью Rh решает эту проблему. 
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Таблица 1. Поверхность, терминированная TiO2. Рассчитаны заряды Бадера q (|e|) и локальные магнитные моменты (μB) 

для пустых участков Ti (нелегированная поверхность) и Rh (легированная поверхность), а также участков, занятых O, 

OH и OOH 

Поверхность TiO2 

Сухой 

Виды 
 OH* O* OOH* 

q µ q µ q µ q µ 

Ti 
O1 
O2 

адсорбент 

2,15 
−1,18 
−1,22 

− 

0 
0 
0 
− 

2,25 
−1,15 
−1,24 
−0,49 

0 
0 
0 
0 

2,10 
−1,15 
−1,19 
−0,74 

0 
0 
0 

0,53 

2,22 
−1,13 
−1,24 
−0,31 

0 
0 
0 

0,14 

Влажный 

Ti 
O1 
O2 

адсорбент 

2,24 
−1,22 
−1,23 

− 

0 
0 
0 
− 

2,24 
−1,16 
−1,24 
−0,52 

0 
0 
0 
0 

2,12 
−1,19 
−1,22 
−0,91 

0 
0 
0 

0,48 

2,21 
−1,15 
−1,24 
−0,35 

0 
0 
0 

0,13 

Поверхность TiO2:Rh 

Сухой 

Rh 
O1 
O2 

адсорбент 

1,51 
−1,06 
−1,11 

− 

1,59 
0,17 
0,15 

− 

1,77 
−1,04 
−1,20 
−0,37 

0,85 
0,11 
0,03 
0,86 

1,73 
−1,03 
−1,19 
−0,33 

1,04 
0,129 
0,014 
1,04 

1,64 
−1,02 
−1,18 
−0,19 

0,73 
0,13 
0,01 
0,28 

Влажный 

Rh 
O1 
O2 

адсорбент 

1,49 
−1,08 
−1,10 

− 

1,60 
0,17 
0,15 

− 

1,76 
−1,08 
−1,11 
−0,43 

0,84 
0,11 
0,03 
0,84 

1,73 
−1,05 
−1,20 
−0,46 

1,08 
0,14 

0,019 
1,08 

1,63 
−1,05 
−1,20 
−0,23 

0,74 
0,13 
0,01 
0,29 

 

При замене поверхностного иона титана родием 

легирующая добавка также воздействует на ближай-

шие соседние ионы O1 и O2. Данные в таблице 1 по-

казывают, что по мере уменьшения абсолютного зна-

чения заряда Бадера на ионах O1 и O2 у этих ионов 

также появляется ненулевой магнитный момент. Это 

указывает на перенос заряда с ионов O1 и O2 на ле-

гирующую добавку. Спиновое состояние иона Rh 

также показывает, что он не находится в состоянии 

окисления 4+, поскольку в этом последнем случае его 

формальный магнитный момент равен 1 μB в низко-

спиновом состоянии (4d5). Настоящие расчеты пока-

зали, что значение спинового магнитного момента 

Rh равно 1,59 μB, что означает, что Rh находится в 

степени окисления 3+; т.е. формальный магнитный 

момент равен 2 μB в промежуточном спиновом состо-

янии. Это отклонение от формального значения свя-

зано с переносом заряда от O1 и O2 к легирующему 

катиону. При окислении воды магнитный момент Rh 

составляет 1,04 (O*) и уменьшается до 0,85 (OH*) и 

0,75 (OOH*) μB. Это можно интерпретировать как из-

менение степени окисления Rh с 3+ (O*) на 4+ (OH* 

и OOH*). 

В результате реакции окисления воды изменяется 

степень окисления и спиновый магнитный момент 

ионов на поверхности катализатора, а вместе с ними 

меняются и промежуточные продукты реакции. Спо-

собность Rh и окружающих ионов на поверхности 

изменять свои электронные свойства приводит к бо-

лее эффективному окислению воды. Влияние водной 

среды существенно влияет на поведение частиц OH*, 

что, в свою очередь, приводит к снижению перена-

пряжения. 

На рисунке 3 показано, как перераспределяется 

плотность электронного заряда между сухой поверх-

ностью, на которой находится TiO2, и промежуточ-

ными продуктами реакции. Перенос заряда ∆Q мож-

но рассчитать по формуле, приведенной ниже: 

 
'SA S AQ Q Q Q = − −  (5) 

Здесь QSA, QS и QA представляют собой пространст-

венные распределения плотности заряда для систем, 

в которых промежуточные продукты реакции адсор-

бируются на поверхности катализатора, открытой 

поверхности катализатора и адсорбированных части-

цах, обработанных отдельно от катализатора, соот-

ветственно. Атомы кислорода адсорбированных час-

тиц в основном ответственны за перенос заряда. Эти 

результаты обобщены в таблице 1. 

Мы сравнили геометрию оптимизированных не-

легированных и легированных TiO2 поверхностей ка-

тализатора с адсорбированными промежуточными 

продуктами реакции. В таблице 2 приведены рассто-

яния между адсорбентами и поверхностью. Во всех 

случаях легирование уменьшает расстояние между 

адсорбентом и поверхностью катализатора, за иск-

лючением адсорбции ОН-групп. Существует значи-

тельная разница между нелегированной и легирован-

ной поверхностями в отношении ориентации адсор-

бированной ОН-группы. В случае адсорбции на не-

легированной поверхности угол TiOH θ = 128°, в то 

время как в случае легированной поверхности группа 

OH направлена перпендикулярно поверхности, а 

RhOH θ = 180°. 

Чтобы проиллюстрировать влияние водной сре-

ды, мы рассчитали пространственное распределение 

разности плотностей заряда между влажными и сухи-
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ми поверхностями, терминированными TiO2; это рас-

пределение было рассчитано следующим образом: 

 влажный сухойQ Q Q = −  (6) 

Рисунок 3 иллюстрирует полученные результаты. 

Водная среда приводит к переносу электронной 

плотности с поверхностных ионов кислорода на ио-

ны титана. В водной среде легированная структура 

испытывает снижение электронной плотности на ро-

дии. 

 

 а) б) 

 

 в) г) 

 

 д) е) 

Рисунок 3. Уравнение (5) рассчитывает перенос заряда 

между поверхностью катализатора, на конце которой 

находится TiO2, и промежуточными продуктами реак-

ции. Представлен вид сбоку на поверхности двух верхних 

слоев. OH адсорбируется на недопированных (а) и  до-

пированных Rh (б) поверхностях; O адсорбируется на 

недопированных (в) и допированных Rh (г) поверхностях; 

и не адсорбируется на недопированных (д) и  допиро-

ванных Rh (е) поверхностях. Желтые и синие оболочки 

обозначают изоконтуры положительных и отрицатель-

ных значений плотности электронного заряда 

соответственно. 

Таблица 2. Расстояние (Å) между адсорбентами 

и поверхностями катализаторов с нелегированным 

и легированным терминироваными TiO2 

Поверхность 
Адсорбент 

O OH OOH 

Недопированная 1,655 1,836 2,055 

Rh-допированная 1,754 1,897 1,902 

Хотя прогнозируемые значения избыточного по-

тенциала невелики, на практике для создания элект-

рода с такими показателями потребуется много рабо-

ты. Здесь мы рассмотрим идеальный случай допиро-

вания, при котором все ионы Rh расположены на по-

верхности BaTiO3 при допировании 1,8%. На практи-

ке значительная часть допирующих атомов будет 

располагаться внутри наночастиц. Когда степень до-

пирования повышается для увеличения концентра-

ции поверхностных ионов Rh, образуется гексаго-

нальная фаза BaTiO3 [43]. Каталитические свойства 

гексагональной фазы все еще нуждаются в изучении. 

 

 а) б) 

 

 в) г) 

Рисунок 4. Уравнение (6) рассчитывает перенос заряда 

между влажной и сухой поверхностями катализатора, 

терминированными TiO2. Вид сверху на верхний слой 

недопированной (а) и допированной Rh (б) поверхностей; 

вид сбоку на два верхних слоя недопированной (в) и 

допированной Rh (г) поверхностей. Желтые и синие 

оболочки обозначают изоконтуры положительных и 

отрицательных значений плотности заряда электронов 

соответственно. 

Оптимизация активности катализатора зависит от 

открытия катализатора со значительно большей пло-

щадью поверхности и более высокой концентрацией 

атомов допирующей примеси. Все это очень важно 

для обеспечения максимально эффективной работы 

тетрагональной фазы BaTiO3, допированной Rh. 

Результаты показывают, что при добавлении 

8 мол.% Rh 85% тетрагональной фазы BaTiO3 преоб-

разуется в гексагональную структуру. При синтезе 

кристаллов BaTiO3 с содержанием относительной 

влажности ниже указанного уровня возникает необ-

ходимость в измельчении кристаллов. Этот процесс 

увеличивает площадь рабочей поверхности катализа-

тора, тем самым повышая вероятность обнаружения 

атомов Rh на поверхности полученных наночастиц. 

Следуя результатам данного исследования, мы мо-

жем получить наиболее эффективный катализатор на 

основе BaTiO3, допированного Rh. 
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Используя расчеты DFT, мы показали, как изме-

няется свободная энергия Гиббса вдоль OER на чис-

тых поверхностях и поверхностях, допированных Rh 

(001) BaTiO3. При изменении степени окисления ро-

дия с 3+ на 4+ в процессе расщепления воды и ад-

сорбции промежуточных продуктов поверхностные 

ионы кислорода приобретают заряд с поверхности, 

что, в свою очередь, увеличивает энергию связи ме-

жду поверхностными ионами и адсорбатами. Это 

уменьшает энергию связи между ионами адсорбата, 

что приводит к уменьшению избыточного потенциа-

ла. Избыточный потенциал поверхности, Rh допиро-

ванной TiO2, значительно снижается по сравнению с 

нелегированной поверхностью. Ожидается, что из-за 

значительного избыточного потенциала эффектив-

ность OER на недопированной поверхности BaTiO3 

будет низкой, и, таким образом, допирование Rh эф-

фективно увеличивает ее. Это означает, что BaTiO3, 

легированный Rh, активен при электрохимическом 

окислении воды, что полностью согласуется с экспе-

риментальными наблюдениями и предыдущими ис-

следованиями [23]. 

Работа выполнена при финансовой поддержке 

Министерства науки и высшего образования Респуб-

лики Казахстан, грант AP23489103 «Разработка ги-

бридных перовскитных наноструктур для фотоге-

нерации водорода». 
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БЕЛСЕНДІЛІГІНЕ ӘСЕРІ 

А. У. Абуова1, У. Ж. Тoлеген1*, Ф. У. Абуова1, Т. М. Инербаев1,  
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Нанобөлшектер түріндегі фотокатализаторларды қолдана отырып, судың фотоиндукцияланған бөлінуі 

экологиялық таза сутекті алудың перспективалы және қарапайым тәсілі болып табылады.Бұл жұмыста біз 

модификацияланған барий титанатының (BaTiO3), жердегі кең таралған прекурсорлардан алынған арзан 

перовскит оксидінің потенциалын зерттейміз, бірінші принциптерден есептеулерді қолдана отырып, судың 

тотығуының тиімді электрокатализаторларын жасаймыз. 

TiO2 терминалы бар BaTiO3(001) беті оны катализатор ретінде пайдалану тұрғысынан перспективалы екендігі 

көрсетілген. Ti-ді Rh-ге ауыстырғаннан кейін легирленген ион көршілес оттегі иондарынан Электрон 

тығыздығының бір бөлігін қабылдай алады. Нәтижесінде, судың Тотығу реакциясы кезінде родий иондары 3+ 

мен 4+ арасындағы аралық тотығу күйінде болуы мүмкін. Бұл катализатор бетіндегі аралық реакция өнімдерінің 

адсорбция энергиясына әсер етіп, артық потенциалдың мөлшерін азайтады. 

Түйін сөздер: электрокатализ, фотокатализ, барий титанаты, жолақ ені, перовскит, электрод 

материалдары, судың бөлінуі. 

EFFECT OF Rh DOPING ON THE ACTIVITY OF THE OXYGEN RELEASE REACTION  

ON BaTiO3(001) SURFACES 
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Photoinduced splitting of water using photocatalysts in the form of nanoparticles is a promising and simple way to produce 

environmentally friendly hydrogen. In this paper, we investigate the potential of modified barium titanate (BaTiO3), an 

inexpensive perovskite oxide obtained from precursors widely distributed on earth, to develop effective electrocatalysts 

for water oxidation using first-principles calculations. 

It has been shown that the BaTiO3(001) surface terminated with TiO2 is more promising in terms of its use as a catalyst. 

After replacing Ti with Rh, the dopant ion can take over part of the electron density from neighboring oxygen ions. As a 

result, during the oxidation reaction of water, rhodium ions can be in an intermediate oxidation state between 3+ and 4+. 

This affects the adsorption energy of the reaction intermediates on the surface of the catalyst, reducing the excess potential. 

Keywords: electrocatalysis, photocatalysis, barium titanate, band gap, perovskite, electrode materials, water splitting. 


