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11. Tóm tắt các kết quả mới của luận án:  

     Mục đích và đối tượng nghiên cứu của luận án 

•  Nghiên cứu để tìm ra quy trình chế tạo thành công các vật liệu TiO2:Fe3+, 

SnO2:Fe3+, TiO2:Fe3+/SnO2-OVs và OVs-TiO2/g-C3N4 có các tính chất như mong 

muốn nhằm tăng cường và mở rộng khả năng ứng dụng của chúng vào thực tế. 

• Đánh giá sự ảnh hưởng của điều kiện chế tạo mẫu, nồng độ tạp chất Fe3+ đến các 

tính chất cấu trúc, hình thái học, tính chất quang và quang điện các vật liệu 

TiO2:Fe3+, SnO2:Fe3+, TiO2:Fe3+/SnO2-OVs và OVs-TiO2/g-C3N4. 

• Tìm các điều kiện tối ưu cho hiệu quả quang xúc tác tốt nhất của các vật liệu 

TiO2:Fe3+, SnO2:Fe3+, TiO2:Fe3+/SnO2-OVs và OVs-TiO2/g-C3N4 qua khảo sát 

sự phân hủy các chất ô nhiễm RhB hoặc CIP trong môi trường nước dưới sự kích 

thích của ánh sáng.  

     Các phương pháp nghiên cứu đã sử dụng 

• Luận án sử dụng phương pháp thủy nhiệt để chế tạo các hệ mẫu 

• Phân tích cấu trúc tính chất của vật liệu đã chế tạo bằng các công cụ hiện đại như 

giản đồ nhiễu xạ tia X, phổ tán xạ Raman, ảnh FESEM, ảnh TEM, Phổ XPS….. 

• Sử dụng tính toán lý thuyết DFT để phân tích cấu trúc điện tử của các hệ vật liệu 

     Các kết quả chính 



•  Đã nghiên cứu và tìm ra các quy trình chế tạo thành công các vật liệu TiO2:Fe3+, 

SnO2:Fe3+, TiO2:Fe3+/SnO2-OVs và OVs-TiO2/g-C3N4 với các nồng độ tạp Fe3+ 

khác nhau. 

• Tạp chất Fe3+ gây ra hiện tượng giãn mạng, mở rộng và dịch chuyển các mode 

Raman đặc trưng của TiO2 và tăng cường quá trình chuyển pha TiO2 từ anatase 

thành rutile ở điều kiện nhiệt độ thấp. Mẫu TiO2 pha tạp Fe3+ với nồng độ 4 %mol 

được tìm thấy có hiệu suất phân hủy RhB cao nhất, cao hơn mẫu TiO2 không pha 

tạp khoảng 1,78 lần. 

• Tạp chất Fe3+ làm giảm các thông số hằng số mạng, khiến các mode Raman bị 

mở rộng và mật độ dòng quang điện của SnO2 tăng đáng kể; tạo các mức năng 

lượng mới trong vùng cấm của SnO2. Mẫu SnFe3 thể hiện hiệu suất phân hủy 

CIP cao nhất, đạt 98,23% sau 120 phút tiếp xúc với ánh sáng, cao hơn 18,6 lần 

so với SnO2 không pha tạp. 

• Các kết quả nghiên cứu về chuyển tiếp dị thể TiO2:Fe3+/SnO2-OVs giúp đưa ra 

một phương pháp tiềm năng để thiết kế các chuyển tiếp dị thể S-scheme cho quá 

trình photo-Fenton hiệu quả. Trong các mẫu, chuyển tiếp dị thể pha tạp Fe3+ với 

nồng độ 7 %mol có hoạt tính quang xúc tác cao nhất với hằng số tốc độ phản ứng 

bằng 17,03 × 10-3 min⁻1, cao hơn 8,4 lần so với các đơn chất SnO2-OVs và 2,1 

lần so với TiO2 pha tạp Fe3+ cùng nồng độ. 

• Việc mở rộng nghiên cứu trên đối tượng chuyển tiếp dị thể OVs-TiO2/g-C3N4 

vừa giúp phân hủy chất gây ô nhiễm RhB hiệu quả vừa tạo năng lượng xanh khí 

H2. Trong các mẫu, OVs-TCN10 cho hoạt tính quang xúc tác cao nhất, với hằng 

số tốc độ 0,021 phút⁻1, cao hơn 12,17 lần so với g-C3N4 và 5,75 lần so với OVs-

TiO2. Tốc độ sản xuất H2 đối với OVs-TCN10 bằng 150 μmol h⁻¹ và AQY bằng 

15,4% dưới ánh sáng có bước sóng 420 nm. Các giá trị này cao hơn khoảng 9 và 

3 lần so với các đơn chất OVs-TiO2 và g-C3N4. 

• Bằng cách kết hợp phân tích các kết quả thực nghiệm và tính toán DFT, vai trò 

của OVs, tâm tạp Fe3+ đến sự tăng cường hiệu suất quang xúc tác của các vật liệu 

đã được làm rõ. Quá trình truyền điện tích trên các lớp cấu trúc dị thể đã được 

nghiên cứu. Các cơ chế quang xúc tác của các hệ vật liệu đã được xây dựng. Độ 

ổn định và khả năng tái sử dụng của các vật liệu quang xúc tác đã được đánh giá.  

     Đóng góp mới của luận án 

• Đã xây dựng và tối ưu quy trình tổng hợp các vật liệu quang xúc tác mới 

(TiO2:Fe3+, SnO2:Fe3+, TiO2:Fe3+/SnO2-OVs và OVs-TiO2/g-C3N4)với kiểm soát 

hiệu quả nồng độ tạp Fe3+ và khuyết oxy, làm rõ vai trò của chúng trong điều 

chỉnh cấu trúc và tăng cường hoạt tính quang xúc tác. 

• Phát hiện vai trò trung tâm hoạt tính của Fe3+ trong việc hình thành các mức năng 

lượng mới, thúc đẩy quá trình tách và truyền điện tử, làm giảm tái hợp e⁻–h⁺, từ 

đó nâng cao hiệu suất quang xúc tác trong phân hủy chất ô nhiễm hữu cơ và sản 

sinh hydro. 

• Lần đầu tiên thiết lập thành công hệ chuyển tiếp dị thể S-scheme trên nền vật liệu 

pha tạp Fe3+ và khuyết oxy, chứng minh hiệu quả vượt trội trong ứng dụng photo-

Fenton xử lý ô nhiễm hữu cơ và sản xuất năng lượng xanh. 

• Kết hợp thực nghiệm và tính toán DFT để làm rõ cơ chế truyền tải điện tích, xây 

dựng sơ đồ cơ chế quang xúc tác phù hợp cho từng hệ vật liệu. 

 



     Kết luận 

• Đã nghiên cứu và tìm ra quy trình chế tạo thành công các vật liệu TiO2:Fe3+, 

SnO2:Fe3+, TiO2:Fe3+/SnO2-OVs và OVs-TiO2/g-C3N4. 

• Tạp chất Fe3+ gây ra hiện tượng giãn mạng, mở rộng, dịch chuyển các mode 

Raman đặc trưng của TiO2 và tăng cường quá trình chuyển pha TiO2 từ anatase 

thành rutile ở ngay điều kiện nhiệt độ thấp. Sau 120 phút chiếu ánh sáng khả 

kiến, các kết quả khảo sát đã chỉ ra mẫu TiO2:Fe3+ 4 %mol Fe3+ cho hiệu suất 

phân hủy RhB cao nhất, đạt 58,80%, cao hơn mẫu TiO2 không pha tạp 1,78 lần. 

• Tạp chất Fe3+ làm giảm các thông số hằng số mạng, khiến các mode Raman bị 

mở rộng và khiến mật độ dòng quang điện của SnO2 tăng đáng kể; tạo các mức 

năng lượng mới trong vùng cấm của SnO2. Sau 120 phút chiếu ánh sáng UV, 

mẫu SnO2:Fe3+ 6 %mol Fe3+ cho hiệu suất phân hủy CIP cao nhất, đạt 98,23%, 

cao hơn mẫu SnO2 không pha tạp 4,79 lần. 

• Tạp chất Fe3+ làm tăng tỷ lệ hàm lượng thành phần pha SnO2 so với TiO2 trong 

các mẫu TFS-X; làm giảm năng lượng vùng cấm quang. Với sự có mặt của H2O2, 

hoạt tính xúc tác photo-Fenton đặc biệt của Fe-TiO2/SnO2-OVs đã được thể hiện 

đối với quá trình phân hủy RhB dưới ánh sáng khả kiến. Mẫu TFS-7 có hiệu suất 

loại bỏ RhB cao nhất, đạt 95,5% trong 180 phút với hằng số tốc độ phản ứng 

của mẫu TFS-7 xác định bằng 17,03 × 10-3 phút⁻1, cao hơn 8,4 lần so với SnO₂-

OVs và 2,1 lần so với TF-7.  

• Nồng độ OVs trong chuyển tiếp dị thể OVs-TCN có thể điều khiển được bằng 

việc thay đổi tỷ lệ khối lượng giữa g-C3N4 và TiO2. Hiệu suất quang xúc tác 

phân hủy RhB của OVs-TCN10 đạt 97,2%, với hằng số tốc độ biểu kiến là 0,021 

phút⁻1, cao hơn 12,17 lần so với g-C3N4 và 5,75 lần so với OVs-TiO2. Đáng chú 

ý, trong sản xuất H2 khi sử dụng OVs-TCN10 đạt được tốc độ 150 μmol h⁻¹ và 

AQY bằng 15,4% dưới ánh sáng có bước sóng 420 nm. 

12. Các hướng nghiên cứu tiếp theo: 

• Sử dụng vật liệu đã chế tạo được nghiên cứu thử nghiệm hiệu quả của hệ S-

scheme Ternary. Hệ S-scheme ternary là cấu trúc dị thể ba thành phần với cấu 

trúc vùng năng lượng được thiết kế so le nhau nhằm tạo ra hiệu quả gấp đôi về 

khả năng oxy hóa khử của vật liệu cấu trúc dị thể.  

• Kết hợp vật liệu SnO2, TiO2 đã chế tạo được với các vật liệu khác để nghiên cứu 

ứng dụng pin Zinc-Air và siêu tụ điện.  
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11. Summary of the new findings of the thesis: 

• Developed and optimized synthesis protocols for new photocatalytic materials 

(TiO2:Fe3+, SnO2:Fe3+, TiO2:Fe3+/SnO2-OVs và OVs-TiO2/g-C3N4) with 

effective control over Fe³⁺ doping concentration and oxygen vacancy content, 

thereby clarifying their roles in structural modulation and enhancement of 

photocatalytic activity. 

• Identified the pivotal role of Fe3+ as an active center in generating new energy 

levels, promoting charge separation and transfer, reducing e⁻–h⁺ recombination, 

and consequently improving photocatalytic efficiency for organic pollutant 

degradation and hydrogen evolution. 

• Established, for the first time, S-scheme heterojunction systems based on Fe3+-

doped and oxygen-vacancy-enriched materials, demonstrating outstanding 



performance in photo-Fenton applications for organic pollutant removal and 

green energy production. 

• Combined experimental investigations with DFT calculations to elucidate the 

charge transfer mechanisms, constructing appropriate photocatalytic mechanism 

diagrams for each material system. 

12. Futher research directions:  

• The synthesized materials have been utilized to experimentally evaluate the 

effectiveness of the S-scheme ternary system. The S-scheme ternary system is a 

heterojunction structure composed of three components, in which the energy 

band alignment is designed in a staggered manner to achieve a synergistic 

enhancement—doubling the redox capability of the heterostructured material. 

• The synthesized SnO2 and TiO2 materials have been combined with other 

materials to investigate their potential applications in zinc–air batteries and 

supercapacitors. 
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