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ՆԵՐԱԾՈՒԹՅՈՒՆ 

 Ժամանակակ ի ց  արագ  զար գաց ո ղ  աշ խար հ ո ւ մ  մե ծ  դե ր  և  

պահանջ ար կ  ո ւ նի  ս ե նս ո րայ ի ն  տեխնո լ ո գիան ։  Սե նս ո ր նե ր ը  կամ  

տվի չ նե ր ը  օ գտագո ր ծ վո ւ մ  ե ն  գր ե թե  բ ո լ ո ր  ո լ ո րտնե ր ո ւ մ , օ ր ի նակ ՝  

ռազմական , բ ժ շ կ ո ւ թյ ան , տրանսպո րտի , հանքար դ յ ո ւ նաբ ե ր ո ւ թյ ան , 

գիտո ւ թյ ան  և  այ լ ն  [1]։  Կախված  ո լ ո րտի ց  և  խնդր ի ց  ս ե նս ո ր նե ր ը  

լ ի նո ւ մ  ե ն  տար բ ե ր  տե սակ ի ։  Ամե նի ց  մե ծ  հ ետաքր քր ո ւ թյ ո ւ ն  

առաջ աց նո ւ մ  է  նե ր կա քի միական  ս ե նս ո ր նե ր ի  նկատմամբ ։  Քի միական  

ս ե նս ո ր նե ր  ե ն  կ ո չ վո ւ մ  այ ն  ս ե նս ո ր նե ր ը , ո ր ո նք  կար ո ղ  ե ն  գրանց ե լ  

և  չ ափե լ  արտադրական  պր ո ց ե ս նե ր ո ւ մ  առաջ աց ո ղ  շ ր ջ ակա մի ջ ավայ ր ի  

ն յ ո ւ թե ր ի  քի միական  բաղադր ո ւ թյ ո ւ նը  [2]։  Քի մական  ս ե նս ո ր նե ր ի  

մո նի թո ր ի նգը  անհ րաժե շ տ է  բազմաթի վ  ո լ ո րտնե ր ո ւ մ , այ դ  թվո ւ մ  

բ ժ շ կ ո ւ թյ ան  ո լ ո րտո ւ մ ՝  վի րահատո ւ թյ ո ւ ն  անե լ ո ւ  ժամանակ , 

ռազմական  գո ր ծ ո ւ մ ՝  քի միական  զե նքի ց  պաշ տպանվե լ ո ւ  համար , 

տրանսպո րտո ւ մ ՝  ավտո մե քե նանե ր ի  արտանետո ւ մնե ր ը  կառավար ե լ ո ւ  

համար , հանքարդ յ ո ւ նաբ ե ր ո ւ թյ ո ւ նո ւ մ ՝  ստո ր գետն յ ա գազե ր ի  

գրանց ման  համար , տեխնո լ ո գիական  պր ո ց ե ս նե ր ո ւ մ ՝  այ դ  թվո ւ մ  

ի նտե գրալ  մի կ ր ո սխե մանե ր ի  պատրաստման  համար , գիտո ւ թյ ան  և  

տեխնո լ ո գիայ ի ՝  նո ր  ն յ ո ւ թե ր  և  սար քավո ր ո ւ մնե ր  պատրաստե լ ո ւ   

համար ։     

 Գազայ ի ն  ս ե նս ո ր նե ր ը  քի միական  ս ե նս ո ր նե ր ի ց  շ ատ կար ևո ր  

տե սակ նե ր ի ց  ե ն , քանի  ո ր  վե ր ը  նշ ված  կ ի րառ ո ւ թյ ո ւ ննե ր ո ւ մ  

գրանց վո ղ  ն յ ո ւ թե ր ը  հ ի մնականո ւ մ  գազե ր  ե ն ։  Գազայ ի ն  քի միական  

ս ե նս ո ր նե ր ո ւ մ  կամ  տվի չ նե ր ո ւ մ  գազի  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ը  գրանց վո ւ մ  

ե ն  ս ե նս ո ր ի  զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թի  (ո ր ը  կ ո չ վո ւ մ  է  նաև  ակտի վ  ն յ ո ւ թ) 

ո ր ևի ց ե  պարամետր ի  (դի մադր ո ւ թյ ո ւ ն , ո ւ նակ ո ւ թյ ո ւ ն  և  այ լ ն ) 

փոփոխո ւ թյ ո ւ նո վ ։  Կախված  գազի  տե սակ ի ց  ակտի վ  ն յ ո ւ թը  լ ի նո ւ մ  է  

տար բ ե ր ։  Որպե ս  զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թ, ամե նի ց  լ այ ն  կ ի րառ ո ւ թյ ո ւ ն  

ո ւ նե ն  մետաղօ քս ի դայ ի ն  կ ի սահաղո ր դի չ նե ր ը , օ ր ի նակ ՝  SnO2 , TiO2, 

ZnO, CuO, In2O3, V2O5 և  այ լ ն  [3,4]։  Նյ ո ւ թի  ը նտր ո ւ թյ ո ւ նը  կախված  է  

դետե կտվո ղ  գազի ց : Վե ր ը  թվար կ ված  կ ի սահաղո ր դի չ նե ր ի ց  

յ ո ւ րահատո ւ կ  է  անագի  ե ր կ օ քս ի դը  (SnO2), քանի  ո ր  տի րապետո ւ մ  է  

տար բ ե ր  պարամետր ե ր ի  բար ձ ր  ց ո ւ ցանի շ նե ր ո վ , ո ր ո նց ի ց  ե ն  

համապատասխան  արգե լ ված  գոտի ն , լ ի ց քակ ի ր նե ր ի  բար ձ ր  
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շ ար ժո ւ նակ ո ւ թյ ո ւ ն , թափանց ի կ ո ւ թյ ո ւ ն  և  այ լ ն  [5]։   

 Անագի  ե ր կ օ քս ի դի  վրա հ ի մնված  տվի չ նե ր ը  օ գտագո ր ծ ո ւ մ  ե ն  

հ ետև յ ալ  գազե ր ը  գրանց ե լ ո ւ  համար ՝  CO (ածխած նի  մո նո օ քս ի դ ), NO 

(ազոտի  օ քս ի դ ),  C4H10 (բ ո ւ թան ), CH4 (մե թան ), CH3OH (մե թանո լ ), C2H6 

(է թան ), C2H5OH (է թանո լ ),  H2 (ջ րած ի ն ), H2O (ջ ր ի  գո լ ո ր շ ի ), H2O2 

(պե ր օ քս ի դ ) և  այ լ ն  [6–10]։  Չնայ ած  այ սպի ս ի  լ այ ն  կ ի րառ ո ւ թյ ան , 

անագի  ե ր կ օ քս ի դը  տար բ ե ր  ձ և  է  փոխազդո ւ մ  տար բ ե ր  գազե ր ի  հ ետ։  

Սե նս ո ր ի  պարամետր ե ր ը  լ ավաց նե լ ո ւ  համար  անագի  ե ր կ օ քս ի դը  

լ ե գի րաց նո ւ մ  ե ն  տար բ ե ր  խառնո ւ ր դնե ր ո վ ։  Վե ր ջ ի ննե ր ն  կար ո ղ  ե ն  

լ ի նե լ  ի նչ պե ս  լ ե գի րաց ված  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  ծավալ ի  մե ջ  և  

մակ ե ր ե ս ի ն , այ նպե ս  է լ  ո րպե ս  կ ո մպո զիտնե ր ի ՝  

նանո կառ ո ւ ց ված քնե ր ի  և  սաղմե ր ի  տե ս քո վ ։  Լ ե գի րաց վո ղ  

ն յ ո ւ թե ր ի ց  ե ն  օ ր ի նակ ՝  Sb, Co, In, Pt, Ru, ի ս կ  նանո կառ ո ւ ց ված քնե ր ի ց  

ե ն  օ ր ի նակ ՝  ածխած նայ ի ն  նանոխո ղո վակ նե ր ը , գրաֆե նը  [11,12]։  

Պարամետր ե ր ը , ո ր ո նք  բ նո ւ թագր ո ւ մ  ե ն  տվի չ նե ր ը  հ ետև յ ալ ն  ե ն ՝  

զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ ն , ը նտր ո ղականո ւ թյ ո ւ ն , արագագո ր ծ ո ւ թյ ո ւ ն , 

ը նկալ ման  և  վե րականգման  ժամանակ նե ր ։   

 Զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  մի ջ ո ց ո վ  բ նո ւ թագր վո ւ մ  է  տվի չ ի  ակտի վ  

ն յ ո ւ թի  պարամետր ի  փոփոխո ւ թյ ան  չ ափը ` գազի  փոքր  փոփոխո ւ թյ ան  

դեպքո ւ մ : Զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ նը  պայ մանավո ր ված  է  կ ի սահաղո ր դչ այ ի ն  

օ քս ի դի  և  գազի  մի ջ և  տեղի  ո ւ նե ց ո ղ  պր ո ց ե ս նե ր ո վ , օ ր ի նակ ՝  

ադս ո ր բ ց իայ ո վ , դե ս ո ր բ ց իայ ո վ , ի նչ պե ս  նաև  ակտի վ  ն յ ո ւ թի  

պարամետր ե ր ի ց ՝  մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քի ց , 

հաղո ր դականո ւ թյ ո ւ նի ց ։  Այ ս  պր ո ց ե ս նե ր ը  տե սականո ր ե ն  

նկարագր ե լ ո ւ  համար  օ գտագո ր ծ ո ւ մ  ե ն  կ ի նետի կայ ի , 

թե ր մո դի նամի կայ ի  և  քվանտայ ի ն  մեխանի կայ ի  տե ս ո ւ թյ ո ւ ննե ր ը ։  

Այ ս  տե ս ո ւ թյ ո ւ ննե ր ի  մի ջ ո ց ո վ , կ ի սահաղո ր դչ ի  մակ ե ր ևո ւ յ թի  և  

գազի  մի ջ և  տեղի  ո ւ նե ց ո ղ  ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  տե սականո ր ե ն  ճ շ գր իտ 

նկարագր ո ւ մը  անհ րաժե շ տ է  ս ե նս ո րայ ի ն  տեխնո լ ո գիանե ր ը  

կատար ե լ ագո ր ծ ե լ ո ւ  համար ։  

 

Թեմայ ի  արդիականու թյ ու նը  

 Տեխնո լ ո գիապե ս  արագ  զար գաց ո ղ  աշ խար հ ո ւ մ  օ ր  օ ր ի  ավե լ ի  

պահանջ ված  է  դառ նո ւ մ  ստե ղծ ե լ  ավե լ ի  ճ շ գր իտ և  արագագո ր ծ  

սար քե ր ։  Այ ս  պահանջ ար կ ը  վե րաբ ե ր վո ւ մ  է  նաև  ս ե նս ո րայ ի ն  

տեխնո լ ո գիանե ր ի ն ։  Սե նս ո ր նե ր ը  կատար ե լ ագո ր ծ ե լ ո ւ  համար  
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անհ րաժե շ տ է  լ ավաց նե լ  զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ նը , 

ը նտր ո ղո ւ նակ ո ւ թյ ո ւ նը , ը նկալ ման  ժամանակ ը  և  այ լ ն ։  Սակայ ն  

ս ե նս ո ր նե ր ի  պարամետր ե ր ի  կատար ե լ ագո ր ծ ո ւ մը  բար դ  խնդի ր  է , և  

ե ր բ ե մն  այ ն  պահանջ ո ւ մ  է  նո ր  ն յ ո ւ թե ր ի  հայ տնագո ր ծ ո ւ մ , ի նչ պե ս  

նաև  գազե ր ի  գրանց ման  ժամանակ  տեղի  ո ւ նե ց ո ղ  ե ր ևո ւ յ թնե ր ի , 

ը նդհ ո ւ պ մի նչ և  ատոմայ ի ն  չ ափե ր ո ւ մ  տեղի  ո ւ նե ց ո ղ  պր ո ց ե ս նե ր ի , 

տե սական  մո դե լ ավո ր ո ւ մ  և  բացատր ո ւ մ ։  

 Խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ո ւ նը  (ԽՖՏ ) ստե ղծ ե լ ո ւ  

համար  Վ. Կո նի ն  1998թ. շ նո ր հ վե լ  է  Նո բ ե լ յ ան  մր ցանակ : ԽՖՏ -ն  

օ գտագո ր ծ վո ւ մ  է  ատոմայ ի ն  չ ափայ ի ն  համակար գե ր ո ւ մ  տեղի  

ո ւ նե ց ո ղ  պր ո ց ե ս նե ր ը  նկարագր ե լ ո ւ  և  հ ետազոտե լ ո ւ  համար  [13]։  

Նրա մի ջ ո ց ո վ  կար ե լ ի  է  տե սականո ր ե ն  մո դե լ ավո ր ե լ  թե  ի նչ պե ս  է  

գազի  մո լ ե կ ո ւ լ ը  փոխազդո ւ մ  կ ի սահաղո ր դչ այ ի ն  զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թի  

հ ետ, մաս նավո րապե ս , հաշ վե լ  լ ի ց քե ր ի  փոխանակ ո ւ մը , ո ր ո վ  կար ե լ ի  

է  կանխագո ւ շ ակ ե լ  տվյ ալ  ն յ ո ւ թո վ  պատրաստված  ս ե նս ո ր ի  

զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  աճ ը  կամ  նվազո ւ մը ։  ԽՖՏ֊ ի  մի ջ ո ց ո վ  

մո դե լ ավո ր ո ւ մը  հ նարավո ր ո ւ թյ ո ւ ն  է  տալ ի ս  առանց  փո ր ձ  

կատար ե լ ո ւ  կանխագո ւ շ ակ ե լ  ս ե նս ո ր ի  զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ նը , ի նչ ը  և  

արդիականաց նո ւ մ  է  տե սական  մո դե լ ավո ր ման  հ ետազոտո ւ թյ ո ւ նը ։  

 Սե նս ո ր ի  պարամետր ե ր ի  վրա մե ծ  ազդե ց ո ւ թյ ո ւ ն  ո ւ նի  զգայ ո ւ ն  

ն յ ո ւ թի  մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քը , ի նչ պե ս  մակ ր ո չ ափայ ի ն , 

այ նպե ս  է լ  մի կ ր ո չ ափայ ի ն ։   Ակտի վ  ն յ ո ւ թի  կառ ո ւ ց ված քը  կար ո ղ  է  

փոխվե լ  և  խառ նո ւ ր դնե ր ի  ազդե ց ո ւ թյ ան  տակ , և  մակ ե ր ևո ւ յ թի  

տար բ ե ր  ո ւ ղղո ւ թյ ո ւ ննե ր ո ւ մ , օ ր ի նակ ՝  (110), (100), (101), (001)։  

Փո ր ձ նական  հ ետազոտո ւ թյ ո ւ նո վ  շ ատ դժվար  և  ե ր կարատև  է  ո ր ո շ ե լ  

մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քի  ազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  ս ե նս ո ր ի  

պարամետր ե ր ի  վրա, հ ետևաբար , շ ատ արդիական  խնդի ր  է  տե սականո ր ե ն  

կանխագո ւ շ ակ ե լ  նո ր  կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  և  նրանց  ազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  

ս ե նս ո ր ի  պարամետր ե ր ի  վրա։  Այ ս  խնդի ր ը  կար ո ղ  է  լ ո ւ ծ վ ե լ  

օ գտագո ր ծ ե լ ո վ  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ո ւ ն ը ։  

 Գազայ ի ն  ս ե նս ո ր նե ր ի  համար  շ ատ կար ևո ր  է  նաև  գրանց ե լ  

թի րախայ ի ն  գազի  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ը , անտե ս ե լ ո վ  շ ր ջ ակա մի ջ ավայ ր ո ւ մ  

գտնվո ղ  այ լ  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ը , այ ս  կար ևո րագո ւ յ ն  հատկ ո ւ թյ ո ւ նը  

կ ո չ վո ւ մ  է  ը նտր ո ղո ւ նակ ո ւ թյ ո ւ ն ։  Ցանկացած  տվի չ ի  

ը նտր ո ղո ւ նակ ո ւ թյ ան  լ ավաց ո ւ մը  հանդի սանո ւ մ  է  արդիական  

խնդի ր ։  Խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ո ւ նը  կար ո ղ  է  
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մո դե լ ավո ր ե լ  թի րախայ ի ն  գազի  ադս ո ր բ ց իայ ի  պր ո ց ե ս ը  այ լ  

գազե ր ի , օ ր ի նակ ՝  թթված նի , ջ ր ի  գո լ ո ր շ ի նե ր ի , առ կայ ո ւ թյ ան  

դեպքո ւ մ , այ դպի ս ո վ  լ ո ւ ծ ե լ ո վ   ը նտր ո ղո ւ նակ ո ւ թյ ան  լ ավաց ման  

արդիական  խնդի ր ը ։  

 

 

 

Աշխատանքի  նպատակը  

Ատե նախո ս ո ւ թյ ան  նպատակն  է ․ 

 Տե սականո ր ե ն  ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ե լ  անագի  ե ր կ օ քս ի դի ` ո րպե ս  

ամե նատարած ված  մո դե լ այ ի ն  ն յ ո ւ թ, տար բ ե ր  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  

ո ւ ղղո ւ թյ ո ւ ննե ր ի  վրա շ մո լ  գազի  (CO) ադս ո ր բ ց իան  և  նրա 

ազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  կ ի սահաղո ր դչ այ ի ն  ս ե նս ո ր ի  զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  

վրա։  

 Օգտագե ր ծ ե լ ո վ  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ո ւ նը , 

հ ետազոտե լ  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  կառ ո ւ ց ված քը  

թթված նի  և  ջ րած նի  տար բ ե ր  կ ո նց ե նտրաց իանե ր ի  դեպքո ւ մ ։  

 Հ ետազոտե լ  կ ո բալ տո վ  լ ե գի րաց ված  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  

կառ ո ւ ց ված քը ` լ ե գի րաց ման  տար բ ե ր  ատոմայ ի ն  

կ ո նց ե նտրաց իանե ր ի  դեպքո ւ մ , օ գտագո ր ծ ե լ ո վ  ԽՖՏ֊ ն  և  

է վո լ յ ո ւ ց ի ո ն  ալ գո ր ի թմը ։  

 Ու ս ո ւ մնաս ի ր ե լ  կ ո բալ տո վ  տար բ ե ր  ատոմայ ի ն  

կ ո նց ե նտրաց իանե ր ո վ  լ ե գի րաց ված , անագի  ե ր կ օ քս ի դի  հ ի ման  

վրա պատրաստված  կ ի սահաղո ր դչ այ ի ն  ս ե նս ո ր ի  զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  

փոփոխո ւ թյ ո ւ նը  տար բ ե ր  գազե ր ի  (թթված ի ն , ջ րած ի ն ) 

նկատմամբ ։  

 

Գիտական նորու յ թը  

 Ատե նախո ս ո ւ թյ ան  ը նթաց քո ւ մ  տե սական   հաշ վար կ նե ր ը  

կատարվե լ  ե ն  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ան  և  է վո լ յ ո ւ ց ի ո ն  

ալ գո ր ի թմի  մի ջ ո ց ո վ , ո ր ը  թո ւ յ լ  է  տվե լ  ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ե լ  ատոմայ ի ն  

չ ափե ր ո ւ մ  տեղի  ո ւ նե ց ո ղ  կ ի սահաղո ր դչ այ ի ն  ս ե նս ո ր նե ր ի  

մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա ադս ո ր բ ց իայ ի  ե ր ևո ւ յ թը : 

 Ու ս ո ւ մնաս ի ր վե լ  է  ածխած նի  օ քս ի դի  ադս ո ր բ ց իան  անագի  

ե ր կ օ քս ի դի  (101) և  (001) մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  վրա: Տե սականո ր ե ն  
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հաշ վար կ վե լ  է   փոխազդե ց ո ւ թյ ան  ը նթաց քո ւ մ  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  

փոխանց ված  լ ի ց քը : 

 Օգտագո ր ծ ե լ ո վ  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ո ւ նը , 

տար բ ե ր  արտաքի ն  պայ մաննե ր ո ւ մ  ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր վե լ  է  ջ ր ի  

գո լ ո ր շ ի նե ր ի  և  ջ րած նի  ադս ո ր բ ց իան  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  բ ո լ ո ր  

մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  և  ռ ե կ ո նստր ո ւ կ ց իանե ր ի  վրա: 

 Ու ս ո ւ մնաս ի ր վե լ  է  կ ո բալ տով  լ ե գի րաց ված  ծավալ այ ի ն  

ն յ ո ւ թի  բ ջ ջ ի   կառ ո ւ ց ված քը ` օ գտագո ր ծ ե լ ո վ  է վո լ յ ո ւ ց ի ո ն  

ալ գո ր ի թմը : Ու ս ո ւ մնաս ի ր ո ւ թյ ո ւ նը  կատարվե լ  է  լ ե գի րաց ման  

տար բ ե ր `3.125, 6.25 , 12.5 , 18.75 %, ատոմայ ի ն  տո կ ո ս նե ր ի  դեպքո ւ մ : 

 Լ ե գի րաց ման  տար բ ե ր  աստի ճ աննե ր ի ` 3.125, 6.25 %, և  արտաքին  

տար բ ե ր  պայ մաննե ր ի  դեպքո ւ մ , ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր վե լ  է  կ ի սահաղո ր դչ ի  

(110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քը : 

 Ու ս ո ւ մնաս ի ր վե լ  է  ջ րած նի  ադս ո ր բ ց իան  կ ո բալ տո վ  

լ ե գի րաց ված  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  կ ի սահաղո ր դչ ի  (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  

վրա: 

Կիրառական նշանակու թյ ու նը  

 Ածխած նի  մո նո օ քս ի դի  և  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  փոխազդե ց ո ւ թյ ան  

տե սական  ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ո ւ թյ ան  արդ յ ո ւ նքնե ր ը , ը ստ ո ր ո նց  (101) և  

(001) մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ը  ավե լ ի  զգայ ո ւ ն  ե ն  տվյ ալ  գազի  

մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի ն ,  թո ւ յ լ  կտան  կառ ո ւ ց ե լ  ավե լ ի  զգայ ո ւ ն  

ս ե նս ո ր նե ր : 

 Ջր ի  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  և  ջ րած նի  ադս ո ր բ ց իայ ի  

ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ո ւ թյ ան  արդ յ ո ւ նքնե ր ը , կար ո ղ  ե ն  օ գտակար  լ ի նե լ  

ս ե նս ո ր նե ր  կառ ո ւ ց ե լ ի ս , քանի  ո ր  կանխագո ւ շ ակ ո ւ մ  ե ն  բ ո լ ո ր  

մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  վրա ջ ր ի  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  և  հ ի դր ո քս ի լ  խմբ ե ր ի  

առ կայ ո ւ թյ ո ւ նը   տար բ ե ր  ջ ե ր մաստի ճ աննե ր ի  և  ճ ն շ ո ւ մնե ր ի  

դեպքո ւ մ : 

 Կո բալ տո վ  լ ե գի րաց ված  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  բ ջ ջ ի  կառ ո ւ ց ված քի  

բացահայ տո ւ մը , մե ծ  նշ անակո ւ թյ ո ւ ն  ո ւ նի   ս ե նս ո ր նե ր ի  

կառ ո ւ ց ման  համար : 

 Կո բալ տո վ  լ ե գի րաց ված  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  

կառ ո ւ ց ված քնե ր ի  բացահայ տո ւ մը , թթված նի  տար բ ե ր  արտաքի ն  

պայ մաննե ր ո ւ մ , հ նարավո ր ո ւ թյ ո ւ ն  է  տալ ի ս  բացահայ տե լ  և  

կանխագո ւ շ ակ ե լ  տար բ ե ր  գազե ր ի  ազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  կ ի սահաղո ր դչ ի  
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վրա: 

Գիտական դրու յ թները  

 Անագի  ե ր կ օ քս ի դի  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա ածխած նի  մո նո օ քս ի դի  

ադս ո ր բ ց իայ ի  ժամանակ , մո լ ե կ ո ւ լ ի ց  մակ ե ր ևո ւ յ թ փոխանց վո ղ  

լ ի ց քը  ավե լ ի  մե ծ  է  (101) և  (001) մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  ո ւ ղղո ւ թյ ո ւ ննե ր ի  

դեպքո ւ մ , քան ` (110) և  (100) դեպքո ւ մ : 

 SnO2 կ ի սահաղո ր դչ ի  (110) և  (100) մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  վրա, CO-ի  

ադս ո ր բաց իան  տեղի  է  ո ւ նե նո ւ մ  Մար ս -վան  Կռ ե վե լ ե նի  մեխանի զմի  

համաձ այ ն : 

 SnO2 կ ի սահաղո ր դչ ի  վրա ջ ր ի  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  ադս ո ր բ ց իայ ի  

ժամանակ , է նե ր գիապե ս  ավե լ ի  շ ահավետ է  ջ ր ի  գո լ ո ր շ ո ւ  մո լ ե կ ո ւ լ ի  

տար րալ ո ւ ծ ո ւ մը , քան  ամբ ո ղջ ո վի ն  մո լ ե կ ո ւ լ ի  ադս ո ր բ ց իան : Սա 

ճ ի շ տ է  բ ո լ ո ր  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  համար : 

 Կո բալ տո վ  լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ , անագի  ե ր կ օ քս ի դի  

ծավալ այ ի ն  ն յ ո ւ թո ւ մ  առաջ աց ո ղ  թթված նի  վականս իայ ի ն , 

է նե ր գիապե ս  շ ահավետ է  առաջ անալ  կ ո բալ տի  հար ևան  թթված ի ննե ր ի  

տեղե ր ո ւ մ : 

 SnO2 –ի  (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  ցած ր  ատոմայ ի ն  տո կ ո ս նե ր ո վ  (<4%) 

լ ե գի րաց ման  ժամանակ , մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  առաջ անո ւ մ  ե ն  հավե լ յ ալ   

ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ե նտր ո ննե ր , համե մատած  չ լ ե գի ր ց ված  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն , 

ո ր ի  արդ յ ո ւ նքո ւ մ  ջ րած ի նը  ադս ո ր բաց վե լ ո վ  կար ո ղ  է  առաջ աց նե լ  և  

OH  խմբ ե ր , և  H2O մո լ ե կ ո ւ լ նե ր : 

 

Տպագրու թյ ու ններ  

Ատե նախո ս ո ւ թյ ան  հ ի մնական  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  տպագր վե լ  ե ն  6 

գիտական  հ ո դված նե ր ո ւ մ : Այ դ  աշ խատանքնե ր ի  ց ո ւ ցակ ը  բ ե ր ված  է  

ատենախո ս ո ւ թյ ան  վե ր ջ ո ւ մ : 

Աշխատանքի  կառու ցվածքը  

Ատե նախո ս ո ւ թյ ո ւ նը  բաղկացած  է  նե րած ո ւ թյ ո ւ նի ց , 4 գ լ ո ւ խնե ր ի ց  և  

գրականո ւ թյ ան  ցանկ ի ց , ո ր ն  ի ր  մե ջ  նե րառ ո ւ մ  է  138 հ ղո ւ մ : 

Աշ խատանքո ւ մ  առ կա ե ն  56 նկար , 17 աղյ ո ւ սակ : Աշ խատանքի  

ը նդհանո ւ ր  ծավալ ն  է  112 է ջ : 
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Աշխատանքի  բովանդակու թյ ու նը  

Նե րած ո ւ թյ ան  մե ջ  նշ ված  ե ն  թե մայ ի  արդիականո ւ թյ ո ւ նը , 

աշ խատանքի  նպատակ ը : Նե ր կայ աց ված  է  ստաց ված  արդ յ ո ւ նքնե ր ի  

գիտական  նո ր ո ւ յ թը , գո ր ծ նական  արժե քը , ի նչ պե ս  նաև  բ ե ր ված  ե ն  

պաշ տպանո ւ թյ անը  նե ր կայ աց վո ղ  հ ի մնական  դր ո ւ յ թնե ր ը : 

Առաջ ի ն  գ լ խո ւ մ  նե ր կայ աց ված  է  կ ի սահաղո ր դչ այ ի ն  գազայ ի ն  

ս ե նս ո ր նե ր ի  աշ խատանքի  ս կ զբ ո ւ նքը , ակտի վ  ն յ ո ւ թի ` անագի  

ե ր կ օ քս ի դի , բ նո ւ թագր ե ր ը , ի նչ պե ս  նաև  տար բ ե ր  գազե ր ի  

ադս ո ր բ ց իայ ի  պր ո ց ե ս նե ր ը : Հ ամառ ոտ շ արադր վե լ  է  խտո ւ թյ ան  

ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ան  հ ի մնական  թե ո ր ե մնե ր ը  և  հաշ վար կայ ի ն  

մե թո դնե ր ը : Գլ խի  վե ր ջ ո ւ մ  բ ե ր ված  է  աշ խատանքի  խնդր ի  դր ված քը : 

Եր կ ր ո ր դ  գ լ խո ւ մ , օ գտագո ր ծ ե լ ո վ  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  

տե ս ո ւ թյ ո ւ նը , ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր վե լ  է  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  տար բ ե ր  

մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  շ մո լ  (CO) գազի  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի  ադս ո ր բ ց իան : 

Ցո ւ յ ց  է  տրվե լ , ո ր   անագի  ե ր կ օ քս ի դի  (101) և  (001) մակ ե ր ևո ւ թայ ի ն  

ո ւ ղղո ւ թյ ո ւ ննե ր ի  դեպքո ւ մ  ս ե նս ո ր ը  ավե լ ի  զգայ ո ւ ն  կ լ ի նի  

ածխած նայ ի ն  մո նո օ քս ի դի  նկատմամբ : 

Եր ր ո ր դ  գ լ խո ւ մ  ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր վե լ  է  ջ ր ի  գո լ ո ր շ ո ւ  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի  

ադս ո ր բ ց իան  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  տար բ ե ր  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  վրա և  

գտնվե լ  է  այ ն  արտաքի ն  պայ մաննե ր ը , ո ր ի  դեպքո ւ մ  ջ ր ի  գո լ ո ր շ ո ւ  

մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ը  ադս ո ր բաց վե լ ո ւ ց  կտար րալ ո ւ ծ վե ն : 

Չո ր ր ո ր դ  գ լ ո ւ խը  նվի ր ված  է  տար բ ե ր  ատոմայ ի ն  տո կ ո սայ նո ւ թյ ամբ  

կ ո բալ տո վ  լ ե գի րաց ված  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  ծավալ այ ի ն , 

մակ ե ր ևո ւ թայ ի ն  կառ ո ւ ց ված քնե ր ի  տե սականո ր ե ն  մո դե լ ավո ր մանը : 

Այ նո ւ հ ետև , ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր վե լ  է  չ լ ե գի րաց ված  և  ցած ր  ատոմական  

տո կ ո սայ նո ւ թյ ամբ   կ ո բալ տո վ  լ ե գի րաց ված  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա 

ջ րած նի  ադս ո ր բ ց իան : Ար դ յ ո ւ նքո ւ մ  ց ո ւ յ ց  է  տրվե լ , ո ր  

կ ի սահաղո ր դչ այ ի ն  գազայ ի ն  ս ե նս ո ր ը  կ ց ո ւ ցաբ ե ր ի  ավե լ ի  բար ձ ր  

զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ ն   անագի  ե ր կ օ քս ի դի  լ ե գի րաց ման   դեպքո ւ մ : 

Եզրակաց ո ւ թյ ան  մաս ո ւ մ  բ ե ր ված  ե ն  այ ս  աշ խատանքո ւ մ  ստաց ված  

արդ յ ո ւ նքնե ր ի  ե զրահանգո ւ մնե ր ն  ո ւ  հ ետևո ւ թյ ո ւ ննե ր ը : 
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ԳԼՈՒԽ I ԳԻՏԱԿԱՆ ԳՐԱԿԱՆՈՒԹՅԱՆ ՏՎՅԱԼՆԵՐԻ ԱԿՆԱՐԿ 

1.1 Կիսահաղորդչային սենսորներ և նրանց աշխատանքային սկզբունքը 

 Կի սահաղո ր դի չ նե ր ի  հ ի ման  վրա պատրաստված  գազայ ի ն  

ս ե նս ո ր նե ր ը  կ ի րառ վո ւ մ  ե ն  բազմաթի վ  գազե ր  գրանց ե լ ո ւ  համար , 

ի նչ պի ս ի ք  ե ն  CO (ածխած նի  մո նո օ քս ի դ ), NO (ազոտի  օ քս ի դ ),  C4H10 

(բ ո ւ թան ), CH4 (մե թան ), CH3OH (մե թանո լ ), C2H6 (է թան ), C2H5OH (է թանո լ ), 

H2 (ջ րած ի ն ), H2O (ջ ր ի  գո լ ո ր շ ի նե ր ), H2O2 (պե ր օ ք ս ի դ ) և  այ լ ն  [3,12]: 

Կախված  գազի  տե սակ ի ց , ս ե նս ո ր ի  զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թը  կար ո ղ  է  տար բ ե ր  

լ ի նե լ :  Որպե ս  զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թ հ ի մնականո ւ մ  օ գտագո ր ծ ո ւ մ  ե ն  

կ ի սահաղո ր դչ այ ի ն  մետաղօ քս ի դնե ր , օ ր ի նակ ` SnO2 , TiO2, ZnO, CuO, 

In2O3, V2O5 և  այ լ ն : Վե ր ը  նշ ված  գազե ր ի  համար  լ այ նո ր ե ն  

օ գտագո ր ծ վո ւ մ  է  անագի  ե ր կ օ քս ի դը  (SnO2), հ ի մնականո ւ մ  

լ ե գի րաց ված   այ լ  ատոմնե ր ո վ  կամ  լ ո ւ ծ ված  այ լ  ն յ ո ւ թե ր ի  հ ետ:   

 Կի սահաղո ր դչ այ ի ն  ս ե նս ո ր նե ր ի  աշ խատանքայ ի ն  ս կ զբ ո ւ նքը  

նո ւ յ նպե ս  տար բ ե ր վո ւ մ  է ` կախված  գազի  բ նո ւ յ թի ց  և  տե սակ ի ց : 

Անագի  ե ր կ օ քս ի դո վ  ս ե նս ո ր նե ր ի  զգալ ի  մաս ը  ռ ե զի ստի վ  է : 

Ռե զի ստի վ  ս ե նս ո ր նե ր ը  գազի  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ը  գրանց ո ւ մ  ե ն  զգայ ո ւ ն  

ն յ ո ւ թի  դի մադր ո ւ թյ ան  փոփոխո ւ թյ ան  մի ջ ո ց ո վ  [1,3]: Սխե մատիկ  

պատկ ե ր ը  ռ ե զի ստի վ  կ ի սահաղո ր դչ այ ի ն  ս ե նս ո ր ի  պատկ ե ր ված  է  նկ . 1-

ո ւ մ :  
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Նկ . 1 Կի սահաղո ր դչ այ ի ն  գազայ ի ն  ս ե նս ո ր ի  պարզագո ւ յ ն  սխե մա: 

Նկ . 1-ո ւ մ  նշ ված  է  զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թը , ո ր ի  վրա կ ո նտակ նե ր  ե ն  դր ված : 

Այ դ  կ ո նտակտնե ր ի  մի ջ ո ց ո վ  չ ափվո ւ մ  է  զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թի  

դի մադր ո ւ թյ ո ւ նը : Եր բ  գազը  մոտե նո ւ մ  և  ադս ո ր բաց վո ւ մ  է , նրա 

դի մադր ո ւ թյ ո ւ նը  փոփոխվո ւ մ  է , ո ր ը  և  գրանց վո ւ մ  է  բ լ ո կ  սխե մայ ի  

(Նկ . 1) կամ  է լ ե կտրական  շ ղթայ ի  մի ջ ո ց ո վ : 

 Գազի  գրանց ման  պր ո ց ե ս ը  տեղի  է  ո ւ նե նո ւ մ  հ ետև յ ալ  կ ե րպ` 

գազի  մո լ ե կ ո ւ լ ը  մոտե նալ ո վ  զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թի  մակ ե ր ե ս ի ն  

փողազդո ւ մ  է  նրա հ ետ: Այ դ  փոխազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  կար ո ղ  է  լ ի նե լ  մի  

քանի  տե սակ ի ` քի մս ո ր բ ց իա, ֆի զս ո ր բ ց իա և  տար րալ ո ւ ծ ո ւ մ : 

Քի մս ո ր բ ց իայ ի  դեպքո ւ մ , կամ  քի միական  ադս ո ր բ ց իայ ի  դեպքո ւ մ  

մո լ ե կ ո ւ լ ի  և  մակ ե ր ևո ւ յ թի  մի ջ և  տեղի  է  ո ւ նե նո ւ մ  քի միական  

ռ եակ ց իա, ո ր ի  արդ յ ո ւ նքո ւ մ  փոխանակ վո ւ մ  ե ն  է լ ե կտր ո ննե ր : 

Կախված  գազի  տե սակ ի ց  և  կ ի սահաղո ր դչ ի ց ` է լ ե կտր ո ննե ր ը  կար ո ղ  ե ն  

տեղափոխվե լ  մո լ ե կ ո ւ լ ի ց  մակ ե ր ևո ւ յ թ կամ  մակ ե ր ևո յ թի ց  

մո լ ե կ ո ւ լ : Այ ն  գազե ր ը , ո ր ո նք  վե ր ց նո ւ մ  ե ն  է լ ե կտր ո ն  կ ո չ վո ւ մ  ե ն  

օ քս ի դաց նո ղ , ի ս կ  այ ն  գազե ր ը , ո ր ո նք  տալ ի ս  ե ն  է լ ե կտր ո ն ` 

վե րականգնո ղ : Է լ ե կտր ո ննե ր ի  փոխանակ ման  ժամանակ  մակ ե ր ևո ւ յ թը  

աղքատանո ւ մ  է  կամ  հար ստանո ւ մ  է  լ ի ց քակ ի ր նե ր ո վ , հանգե ց նե լ ո վ  

մակ ե ր ևո ւ յ թի  դի մադր ո ւ թյ ան  փոփոխո ւ թյ ան :  Այ դ  դի մադր ո ւ թյ ան  

փոփոխո ւ թյ ո ւ նը  հ նարավո ր  է  անմի ջ ականո ր ե ն  գրանց ե լ  

է լ ե կտրական  շ ղթայ ի  մի ջ ո ց ո վ :  

 Սե նս ո ր ի  գ լ խավո ր  պարամետր ե ր ի ց  է  զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ նը , ո ր ը  

ո ր ո շ ո ւ մ  է  թե  գազի   միավո ր  կ ո նց ե նտրաց իայ ի  դեպքո ւ մ   ս ե նս ո ր ի  

դի մադր ո ւ թյ ան  փոփոխո ւ թյ ան  չ ափը  [3]: Այ ն  ո ր ո շ վո ւ մ  է  հ ետև յ ալ  

բանաձ ևո վ ` 
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       (1) 

                 (2) 

Որտե ղ ` S - ս ե նս ո ր ի  զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ նն  է , Rgas ս ե նս ո ր ի  

դի մադր ո ւ թյ ո ւ նը  ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր վո ղ  գազի  առ կայ ո ւ թյ ան  դեպքո ւ մ  և  

Rair   `նո ր մալ  պայ մանե ր ո ւ մ , ե ր բ  ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր վո ղ  գազը  առ կա չ է  

շ ր ջ ակա մի ջ ավայ ր ո ւ մ : Առաջ ի ն  հավասար ման  մե ջ  տրված  է  

վե րականգնո ղ  գազե ր ի  համար , ի ս կ  ե ր կ ո ր դը ` օ ք ս ի դաց նո ղ  գազե ր ի  

համար :  

Քի միական  ադս ո ր բ ց իայ ի  դեպքո ւ մ  հ նարավո ր  է  այ նպի ս ի  ռ եակ ց իա 

տեղի  ո ւ նե նա, ո ր  գազի  մո լ ե կ ո ւ լ ը  տար րալ ո ւ ծ վի  այ լ  

մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի , օ ր ի նակ  ` պե ր օ ք ս ի դը  ջ ր ի  և  թթված նի , նմանատիպ 

պր ո ց ե ս ը  կ ո չ վո ւ մ  է  դի ս ո սաց իա: Այ սպի ս ի  ռ եակ ց իանե ր ի  դեպքո ւ մ  

ևս  հ նարավո ր  է  լ ի ց քակ ի ր նե ր ի  փոխանակ ո ւ մ , հ ետևաբար , և  

դի մադր ո ւ թյ ան  փոփոխո ւ թյ ան  գրանց ո ւ մ :  

 Մետաղօ քս ի դնե ր ի  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա մո լ ե կ ո ւ լ ի  հ ետ 

առավե լ  ո ւ ժ ե ղ  փոխազդո ւ մ  ե ն  թթված նի  ատոմնե ր ը : Կի սահաղո ր դչ ի  

մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  թթված ի նը  առ կա է  նաև  մի ջ ավայ ր ի  թթված նի  

ադս ո ր բ ց իայ ի  հ ետևանքո վ : Ինչ պե ս  հայ տնի  է  թթված ի նը  

օ քս ի դաց նո ղ  գազ  է , հ ետևաբար , ե ր բ  ս ե նս ո ր ը  փոխազդո ւ մ  է  

մի ջ ավայ ր ի  թթված նի  հ ետ, նրա հաղո ր դականո ւ թյ ո ւ նը  նվազո ւ մ  է , 

ո ր ևէ  այ լ  գազի  ազդե ց ո ւ թյ ան  նե ր քո  կ ի սահաղո ր դչ այ ի ն  

մակ ե ր ևո ւ յ թը  կար ո ղ  է  և  վե րականգնե լ , և  ավե լ ի  նվազե ց նե լ  

հաղո ր դականո ւ թյ ո ւ նը ` կախված  հ ետազոտվո ղ  գազի ց : Այ սպի ս ո վ , 

մի ջ ավայ ր ո ւ մ  առ կա ցանկացած  գազ , օ ր ի նակ ` թթված ի ն , ջ րած ի ն , 

ազդե ց ո ւ թյ ո ւ ն  ե ն  թո ղո ւ մ  ս ե նս ո ր ի  աշ խատանքի  վրա, հ ետևաբար ,  

տե սական  հաշ վար կ նե ր ի  ժամանակ  անհ րաժե շ տ է  հաշ վի  առ նե լ  այ ս  

փաստը : 

Սե նս ո ր ի  կար ևո ր  պարամետր ե ր ի ց  է  ար ձ ագանքման  ժամանակ ը : Այ ն  

ո ր ո շ ո ւ մ  է  թե  ի ն չ քան  ժամանակ  հ ետո  ս ե նս ո ր ը  կ կար ո ղանա գրանց ե լ  

գազի  առ կայ ո ւ թյ ո ւ նը : Այ ն  անմի ջ ականո ր ե ն  կախված  է  ռ եակ ց իայ ի ց :  

Սե նս ո ր ի  աշ խատանքի  վրա շ ատ մե ծ  ազդե ց ո ւ թյ ո ւ ն  է  թո ղնո ւ մ  

կ ի սահաղո ր դչ ի  աշ խատանքայ ի ն  ջ ե ր մաստի ճ անը , քանի  ո ր  

ջ ե ր մաստի ճ անի ց  է  կախված  ռ եակ ց իայ ի  ս կ ի զբ ը  և  արագո ւ թյ ո ւ նը : 
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1.2 SnO2 կիսահաղորդիչ  և  նրա բնու թագրերը  

 Անագի  ե ր կ օ քս ի դի  բ յ ո ւ ր ե ղը  ո ւ նի  ռ ո ւ տի լ այ ի ն  

կառ ո ւ ց ված ք  և  պատկանո ւ մ  է  տետրագո նալ  ս ի նգո նիայ ի ն : 

Բյ ո ւ ր ե ղագիտական  խո ւ մբ ը  P42/mnm-ն  է  (136), ի ս կ  տարրական  բ ջ ջ ի  

պարամետր ե ր ն  ե ն ` a = 4.82 Å, c = 3.23 Å և  u = 0.307:  

 Անագի  ե ր կ օ քս ի դի  լ այ նո ր ե ն  կ ի րառ ո ւ մը  պայ մանավո ր ված  է  

նրա մի  շ ար ք  պարամետր ե ր ո վ , ո ր ո նց ի ց  է  լ այ ն  արգե լ ված  գոտի ն , 

լ ի ց քակ ի ր նե ր ի  բար ձ ր  շ ար ժո ւ նակ ո ւ թյ ո ւ ն ը  և  ն յ ո ւ թի  

թափանց ե լ ի ո ւ թյ ո ւ ն ը : Ար գե լ ված  լ այ ն  գոտի ն  (3.6 է Վ) անհ րաժե շ տ 

պայ մաննե ր ի ց  է , ո ր ը  պետք  է  ո ւ նե նա զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թը , քանի  ո ր  այ դ  

դեպքո ւ մ  գազի  կ ո ղմի ց  փոխանակ ված  է լ ե կտր ո ննե ր ը  կար ո ղ  ե ն  

ազդե լ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  հաղո ր դականո ւ թյ ան  վրա [12]:  

 Լ ի ց քակ ի ր նե ր ի  շ ար ժո ւ նակ ո ւ թյ ո ւ նը  նո ւ յ նպե ս  կար ևո ր  

դե ր  է  խաղո ւ մ  ս ե նս ո ր նե ր ի  պարամետր ե ր ի  վրա: Անագի  ե ր կ օ քս ի դի  

շ ար ժո ւ նակ ո ւ թյ ո ւ նը  համե մատաբար  բար ձ ր  է  այ լ  օ քս ի դնե ր ի ց : 

Բար ձ ր  շ ար ժո ւ նակ ո ւ թյ ո ւ նը  պայ մանավո ր ված  է  գոտո ւ  

կ ո ր ո ւ թյ ո ւ նի ց , ո ր ը  տրված  է  հ ետև յ ալ  նկար ո ւ մ  (Նկ . 2)` 

 

 

Նկ . 2 Անագի  ե ր ի օ քս ի դի  գոտիական  կառ ո ւ ց ված քը  
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Լ այ ն  արգե լ ված  գոտո վ  է  նո ւ յ նպե ս  պայ մանավո ր ված   անագի  

ե ր կ օ քս ի դի  օ գտագո ր ծ ո ւ մը  օպտո է լ ե կտր ո նի կայ ո ւ մ : Սակայ ն  

գազայ ի ն  ս ե նս ո ր նե ր ո ւ մ  օ գտագո ր ծ վո ղ  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  

արգե լ ված  գոտի ն  շ ատ հաճ ախ փո քր  է  լ ի նո ւ մ  գրականո ւ թյ ո ւ նո ւ մ  

հայ տնի  մաքո ւ ր  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  արգե լ ված  գոտո ւ ց : Դա 

պայ մանավար ված  է  նրանո վ , ո ր  ծավալ այ ի ն  ն յ ո ւ թը  շ ե ղվո ւ մ  է  ի ր  

ստեխի ո մետր իայ ի ց  ( ), նրանո ւ մ  առաջ անո ւ մ  ե ն  դե ֆե կտնե ր  [14–

16]: Որպե ս  դե ֆե կտ կար ո ղ  է  հանդի սանալ  ի նչ պե ս  թթված նի  

վականս իանե ր ը , այ նպե ս  է լ  մի ջ հանգո ւ ցայ ի ն   տեղե ր  զբաղե ց րած  

անագի  ատոմնե ր ը : Տե սական  և   փո ր ձ արարական  աշ խատանքնե ր ը  

վկայ ո ւ մ  ե ն , ո ր  թթված նի  վականս իայ ի  առաջ աց ո ւ մը  է նե ր գիապե ս  

ավե լ ի  շ ահավետ է  [14,16]:  

 Այ սպի ս ի , ստեխի ո մետր իայ ի  շ ե ղման  դեպքո ւ մ , անագի  

ե ր ի օ քս ի դի  արգե լ ված  գոտի ն  նվազո ւ մ  է  մի նչ և  1.44 է Վ, ի ս կ  

հաղո ր դականո ւ թյ ո ւ նը  մե ծանո ւ մ  է  [14]: Նմանատիպ ե ր ևո ւ յ թնե ր  

դիտվո ւ մ  ե ն  նաև   և    դեպքե ր ո ւ մ : Այ սպի ս ո վ , 

փո ր ձ արարական  աշ խատանքնե ր ո ւ մ  անագի  ե ր կ օ քս ի դը  ց ո ւ ցաբ ե ր ո ւ մ  

բար ձ ր  հաղո ր դականո ւ թյ ո ւ ն  և  փոքր  արգե լ ված  գոտի  համե մատած   

ստեխի ո ետր ի կ  ն յ ո ւ թի  նկատմամբ : 

1.3 Գազերի  ազդեցու թյ ու նը  անագի  երկօքսիդ կիսահաղորդչ ի  վրա 

1.3.1 Ներածու թյ ու ն 

Գազե ր ի  փոխազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  կ ի սահաղո ր դչ ի  մակ ե ր ևո ւ յ թի  հ ետ  

լ ի ո վի ն  նկարագր ե լ ո ւ  համար  հար կավո ր  է  ի մանալ  նրանց  մի ջ և  տեղի  

ո ւ նե ց ո ղ  ռ եակ ց իան ,  այ դ  ռ եակ ց իայ ի  ը նթաց քո ւ մ  լ ի ց քե ր ի  

փոխանակ ո ւ մը , մակ ե ր ևո ւ յ թի  գոտիական  կառ ո ւ ց ված քը  կամ  

է լ ե կտր ո ննե ր ի  վի ճ ակ նե ր ի  խտո ւ թյ ո ւ նը , գազի  է լ ե կտր ո նայ ի ն  

խտո ւ թյ ո ւ նը , ե լ քի  աշ խատանքը , մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քը   և  

ս ե նս ո ր ի  աշ խատանքայ ի ն  ջ ե ր մաստի ճ անը : Յո ւ րաքանչ յ ո ւ ր  գազի  

փոխազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  կամ  ադս ո ր բ ց իայ ի  մեխանի զմը  կար ո ղ  է  

տար բ ե ր վե լ , այ դ  ի ս կ  պատճ առ ո վ   ամե ն   գազ  պետք  դիտար կ ե լ  առանձ ի ն , 

այ նո ւ հ ետև  քննար կ ե լ  մի  քանի  գազե ր ի  առ կայ ո ւ թյ ան  դեպքո ւ մ  

ազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  կ ի սահաղո ր դչ ի  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա: 

1.3.2 Թթվածնի  ազդեցու թյ ու նը  

  Թթված ի նը , ի նչ պե ս  վե ր ը  նշ ված  է , օ քս ի դաց նո ղ  գազ  է , այ ս ի նքն  
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այ ն  վե ր ց նո ւ մ  է  է լ ե կտր ո ննե ր  մակ ե ր ևո ւ յ թի ց : Քանի  ո ր  O2 

շ ր ջ ապատո ւ մ  է  մար դո ւ ն  ամե նո ւ ր ե ք , ապա հար կավո ր  է  հաշ վի  առ նե լ  

նրա ազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  վրա, ո ր ի  արդ յ ո ւ նքո ւ մ  

պր ո ց ե ս նե ր ը  հ ետև յ ալ ն  ե ն . 

  (3) 

Սկ զբ ի ց  շ ր ջ ակա մի ջ ավայ ր ի ց  մո լ ե կ ո ւ լ ը  մոտե նո ւ մ  և  

ադս ո ր բաց վո ւ մ  է  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն , հ ետո  ադս ո ր բ ց իայ ի  հ ետևանքո վ  

հ նարավո ր  է  թթված նի  մի  քանի  վի ճ ակ նե ր  [17,18] : Թթված նի  

մո լ ե կ ո ւ լ ը  վե ր ց նո ւ մ  է  մի  կամ  ե ր կ ո ւ  է լ ե կտր ո ն  մակ ե ր ևո ւ յ թի ց , 

մո լ ե կ ո ւ լ ի  մի  ատոմը  պո կ վո ւ մ  է  և  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  մնո ւ մ  է  միայ ն  

մե կ  թթված ի ն ` բացասական  լ ի ց քո վ :  

 Թթված նի  այ ս  բ ո լ ո ր  վի ճ ակ նե ր ի  առ կայ ո ւ թյ ո ւ նը  ապաց ո ւ ց վե լ  է  

փո ր ձ ո վ ` ֆոտո է մի ս ի ո ն  սար քավո ր ման  մի ջ ո ց ո վ : Փո ր ձ ի  

արդ յ ո ւ նքո ւ մ  պարզվե լ  է   նաև , ո ր  1500C –ի ց  ցած ր  ջ ե ր մաստի ճ աննե ր ի  

դեպքո ւ մ  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  գե րակ շ ռ ո ւ մ  ե ն  ադս ո ր բաց ված  թթված նի  

մե լ ո կ ո ւ լ նե ր ը ` O2
-  [19,20], ի ս կ  այ դ  ջ ե ր մաստի ճ անի ց  բար ձ ր ` O- ,  O-2 

ատոմնե ր ը  [20,21]: Մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  ադս ո ր բաց ված  այ ս  ատոմնե ր ը  

կար ևո ր  դե ր  ե ն  խաղո ւ մ  այ լ  գազե ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ը  գրանց ե լ ո ւ  

համար , քանի  ո ր  կար ո ղ  ե ն  հանդի սանալ  Լ ևի ս ի  և   Բր ո նստե դի –ի  

ադս ո ր բ ց ի ո ն  հ ի մքայ ի ն  տեղամաս ե ր  [22–24]: Ըստ Լ ևի ս ի  հ ի մքե ր ի  և  

թթո ւ նե ր ի  մի ջ և  ռ եակ ց իան  տեղի  է  ո ւ նե նո ւ մ  է լ ե կտր ո ննե ր ի  

փոխանակ ման  հ ետևանքո վ , ի ս կ  ը ստ Բր ո նստե դի ` ջ րած նի  ատոմի  

փոխանակ ման  մի ջ ո ց ո վ , հ ետևաբար , ադս ո ր բաց ված  թթված ի նե ր ը   

կար ո ղ  ե ն   լ ի նե լ  և  Լ ևի ս ի  և  Բր ո նստե դի  ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ե նտր ո ննե ր :  

 Ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ե նտր ո ննե ր  կար ո ղ  ե ն  հանդի սանալ  նաև  անագի  

ատոմնե ր ը , այ դ  ի ս կ  պատճ առ ո վ  անհ րաժե շ տ է  գիտե նալ  

կ ի սահաղո ր դչ ի  մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քը , ո ր ը  ը ստ 

ո ւ ղղո ւ թյ ո ւ ննե ր ի  կար ո ղ  է  տարբ ե ր  լ ի նե լ : Փո ր ձ նական  և  տե սական  

արդ յ ո ւ նքնե ր ի ց  հայ տնի  է  դար ձ ե լ , ո ր  ամե նակայ ո ւ ն  մակ ե ր ևո ւ յ թի  

ո ւ ղղո ւ թյ ո ւ նն  է  (110)-ն , ո ր ի ն  հաջ ո ր դո ւ մ  է  (100)-ն , ապա` (101) և   (001) 

[17]: Ավե լ ի  կայ ո ւ ն  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ը  կ ո ւ նե նան  ավե լ ի  մե ծ  մակ ե ր ե ս  

ը ստ Վո ւ լ ֆի  կանո նի , հ ետևաբար , (110) մակ ե ր ևո ւ յ թը  ո ւ նի  ամե նամե ծ  

մակ ե ր ե ս ը  համե մատած  այ լ  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  և  այ ն  ամե նաշ ատն  է  

ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ված  թե  տե սականո ր ե ն , թե  փո ր ձ նականո ր ե ն : 

Փո ր ձ նական  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  վկայ ո ւ մ  ե ն , ո ր  կախված  պատրաստման  
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ե ղանակ ի ց , կար ե լ ի  է  տար բ ե րակ ե լ  (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի   հ ետև յ ալ  

կառ ո ւ ց ված քնե ր ը . 1) Ստեխի ո մետր ի կ , ե ր բ  մակ ե ր ևո ւ յ թը  կ ր կ նո ւ մ  է  

ծավալ այ ի ն  ն յ ո ւ թի  (Նկ . 3 ա)  կառ ո ւ ց ված քը  2) մակ ե ր ևո ւ յ թ, ո ր ի  

ամե նավե ր ի ն  թթված ի նը  (նկ . 3 բ ) բացակայ ո ւ մ  է   3) մակ ե ր ևո ւ յ թ, 

ո ր ո ւ մ  բաց ի  վե ր ի ն  թթված նի ց  բացակայ ո ւ մ  է  նաև  մակ ե ր ևո ւ յ թո ւ մ  

գտնվո ղ  այ լ  թթված ի ն  (Նկ . 3 գ ) [25]:  

 

Նկ . 3 SnO2 -ի  (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  հ նարավո ր  տար բ ե րակ նե ր ը : ա) 
ստեխի ո մետր ի կ  բ ) մե կ  թթված նի  պակաս ո ր դո վ , գ ) ե ր կ ո ւ  թթված նի  

պակաս ո ր դո վ  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր :  թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

 Այ սպի ս ո վ , ավե լ աց նե լ ո վ  և  պակասաց նե լ ո վ  թթված ի ննե ր ի  

քանակ ո ւ թյ ո ւ նը  կար ե լ ի  է  կառավար ե լ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  

ռ եակտի վո ւ թյ ո ւ նը , քանի  ո ր  փոփոխվո ւ մ  է  փոխազդե ց ո ւ թյ ան  

կ ե նտր ո ննե ր ը : Մակ ե ր ևո ւ յ թի  ռ եակտի վո ւ թյ ո ւ նը  կար ե լ ի  է  փոխե լ ` 

 

(ա) 

 

(բ) 

 

(գ) 
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փոփոխե լ ո վ  անագի  ատոմի  վալ ե նտականո ւ թյ ո ւ նը , ո ր ը  ծավալ այ ի ն  

ն յ ո ւ թո ւ մ  հավասար  է  +4-ի : Թթված նո վ  աղքատաց ված  մակ ե ր ևո ւ յ թո ւ մ , 

անագը  կար ո ղ  է  ձ ե ռ ք  բ ե ր ե լ  +2 վալ ե նտականո ւ թյ ո ւ ն , այ դպի ս ո վ  ի ս կ , 

հավասարակ շ ռ ե լ ո վ  կամ  ստաբ ի լ աց նե լ ո վ  մակ ե ր ևո ւ յ թը  [25]: 

Մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  [26–34] աղքատաց ման  հ ետևանքո վ , արգե լ ված  

գոտո ւ մ  առաջ անո ւ մ  ե ն  մակար դակ նե ր  [25,35–38]: Ըստ տե սական  

հաշ վար կ նե ր ի , ո ր ո նք  կատարվե լ  ե ն  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  

տե ս ո ւ թյ ան  մի ջ ո վ , մակ ե ր ևո ւ յ թո ւ մ  անագի  ատոմը  ձ ե ռ ք  է  բ ե ր ո ւ մ  +2 

վալ ե նտկանո ւ թյ ո ւ ն  [27,39,40]:  

 Չնայ ած  վե ր ը  նշ ված  բազմաթի վ  փո ր ձ արարական  և  տե սական  

աշ խատանքնե ր ի , ո ր ո շ  հար ց ե ր  մնո ւ մ  ե ն  բաց , օ ր ի նակ ` մակ ե ր ևո ւ յ թի  

կառ ո ւ ց ված քը  այ լ  գազե ր ի  առ կայ ո ւ թյ ան  դեպքո ւ մ , նրանց  

է լ ե կտր ո ննե ր ի  վի ճ ակ նե ր ի  խտո ւ թյ ո ւ նը  և  ազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  

ս ե նս ո ր ի  պարամետր ե ր ի  վրա:  

1.3.3 Ածխածնայ ին մոնոօքսիդի  ազդեցու թյ ու նը  

Ածխած նայ ի ն  մո նո օ քս ի դը  ի ր նե նի ց  նե ր կայ աց նո ւ մ  է  

թո ւ նավո ր  գազ , ո ր ը  չ ո ւ նի  հ ոտ և  գո ւ յ ն : Նրա չ ն չ ի ն  առ կայ ո ւ թյ ո ւ նը  

կար ո ղ  է  վնաս ե լ  մար դո ւ  օ ր գանի զմի ն , առաջ աց նե լ ո վ  գ լ խացավ , 

գիտակ ց ո ւ թյ ան  կ ո ր ո ւ ստ և  նո ւ յ նի ս կ  մահ , այ դ  ի ս կ  պատճ առ ո վ  շ ատ 

արդիական  է  տվյ ալ  գազի  նկատմամբ  զգայ ո ւ ն  ս ե նս ո ր ի  

պատրաստո ւ մը : Ինչ պե ս  արդե ն  նշ վե լ  է , այ ս  խնդր ի  համար  անագի  

ե ր կ օ քս ի դ  կ ի սահաղո ր դի չ ը  հանդի սանո ւ մ  է  շ ատ լ ավ  զգայ ո ւ ն  կամ  

ակտի վ  ն յ ո ւ թ: Բազմաթի վ  ս ե նս ո ր նե ր  արդե ն  ի ս կ  կառ ո ւ ց ված  ե ն  SnO2-

ի  հ ի ման  վրա, բայ ց  արագ  զար գաց ո ղ  աշ խար ո ւ մ , ավե լ ի  զգայ ո ւ ն  

ս ե նս ո ր նե ր ի  պահանջ ար կ ը  ավե լ անո ւ մ  է : Փո ր ձ արարական  

աշ խատանքնե ր ի  լ ի ո ւ թյ ան  մե ջ , քի չ  է  տե սական  աշ խատանքնե ր ը  

ո ր ո նք  բացատր ո ւ մ  ե ն  գազի  փոխազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  կ ի սահաղո ր դչ ի  

մակ ե ր ևո ւ յ թի  հ ետ ատոմական  չ ափե ր ո ւ մ :  

Ել նե լ ո վ  կ ի նետի կ  տե ս ո ւ թյ ո ւ նի ց  և  քի միայ ի ց , առաջ ար կ վե լ  է  

CO մո լ ե կ ո ւ լ ի  ադս ո ր բ ց իայ ի  մի  քանի  տար բ ե րակ , ո ր ո նց ի ց  ե ն  Մար ս -

վան  Կռ ե վե լ ե նի  [41], Լ անգի մո ւ ր -Հ ի նս ե լ վո ւ դի  [42] և  Է լ ե ի -Ռի դեալ ի  

[43] մեխանի զմնե ր ը : Կի սահաղո ր դի չ նե ր ի  համար , օ ր ի նակ ` SnO2, TiO2, 

PdO, գե րակ շ ռ ո ւ մ  է  Մար ս -վան  Կռ ե վե լ նի  մեխանի զմը : Հ ամաձ այ ն  այ դ  

մեխանի զմի , ադս ո ր բ ց իայ ի  պր ո ց ե ս ը  բաղկացած  է  ե ր ե ք  քայ լ ե ր ի ց : 

Սկ զբ ի ց  ածխած նի  մո նո օ քս ի դը  փոխազդո ւ մ  է  մակ ե ր ևո ւ յ թի  հ ետ և  
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տեղի  է  ո ւ նե նո ւ մ  քի մս ո ր բ ց իա, ո ր ի  արդ յ ո ւ նքո ւ մ  առաջ անո ւ մ  է  

ածխած նի  ե ր կ օ քս ի դ : Այ ն  պո կ վո ւ մ  է  մակ ե ր ևո ւ յ թի ց  թո ղնե լ ո վ  

թթված նի  վականս իա: Հ աջ ո ր դ  քայ լ ո ւ մ , շ ր ջ ակա մի ջ ավայ ր ի ց  

թթված նի  մո լ ե կ ո ւ լ ը  ադս ո ր բաց վո ւ մ  է  այ դ  վականս իաի ն  և  վե ր ջ ի ն  

քայ լ ո ւ մ  այ լ  ածխած նի  մո նո օ քս ի դի  մո լ ե կ ո ւ լ ը  փոխազդո ւ մ  է  այ դ  

ադս ո ր բաց ված  թթված նի  մո լ ե կ ո ւ լ ի  հ ետ, նրանի ց  պո կ ո ւ մ  մե կ  

թթված նի  ատոմ   առաջ աց նե լ ո վ  ածխած նի   ե ր կ օ քս ի դ  ո ւ  թո ղնե լ ո վ  

մակ ե ր ևո ւ յ թը  ի ր  ս կ զբ նական  վի ճ ակ ի ն : Տե ղի  ո ւ նե ց ո ղ  այ ս  պր ո ց ե ս ի  

սխե ման  տրված  է  Նկ . 4-ո ւ մ . 

 

Նկ . 4 Մար ս -վան  Կռ ե վե լ ե նի  ադս ո ր բ ց իայ ի  մեխանի զմը  
 

Փո ր ձ արարական  տվյ ալ նե ր ը  փաստո ւ մ  ե ն  այ ն  մաս ի ն , ո ր  CO-ի  և  

SnO2  փոխազդե ց ո ւ թյ ան  հ ետևանքո վ  առաջ անո ւ մ  է  CO2 մո լ ե կ ո ւ լ ը , 

ո ր ը  պայ մանավո ր ված  է  կ ի սահաղո ր դչ ի  մակ ե ր ևո ւ յ թի  թթված նի  հ ետ 

փոխազդե ց ո ւ թյ ամբ  [44–46]: Ինչ պե ս  արդե ն  նշ վե ց , մակ ե ր ևո ւ յ թը  

կար ե լ ի  է  այ նպե ս  պատրաստե լ  ո ր  այ ն  լ ի նի  թթված նո վ  աղքատացած , 

հ ետևաբար , ածխած նայ ի ն  օ քս ի դի  ադս ո ր բ ց իան  նո ւ յ նպե ս  կախված  

կ լ ի նի  պատրաստման  ե ղանակ ի ց , ի նչ ը  վկայ ո ւ մ  է  փոր ձ ը  [47–49]:  

 Այ սպի ս ո վ , փո ր ձ ի  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  համը նկ նո ւ մ  ե ն  Մար ս -վան  

Կռ ե վե լ ե նի  տե ս ո ւ թյ ան  կանխագո ւ շ ակ մանը , սակայ ն , ատոմաչ ափայ ի ն  

պր ո ց ե ս նե ր ը  դե ռ  մնո ւ մ  ե ն  անհայ տ, օ ր ի նակ ` մակ ե ր ևո ւ յ թի  

ո ւ ղղված ո ւ թյ ան  ազե ց ո ւ թյ ո ւ նը  ադս ո ր բ ց իայ ի  վրա, լ ի ց քակ ի ր նե ր ի  

փոխանակ ո ւ մը : Այ ս  բ ո լ ո ր  խնդի ր նե ր ը  կար ե լ ի  է  լ ո ւ ծ ե լ  խտո ւ թյ ան  
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ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ան  մի ջ ո ց ո վ :  

1.3.4 Ջրի  գոլ որշ իների  փոխազդեցու թյ ու նը  անագի  երկօքսիդի  հետ 

Ինչ պե ս  և  թթված ի նը , այ նպե ս  է լ  ջ ո ւ ր ը  (այ ս ո ւ հ ետ ջ ո ւ ր  

աս ե լ ո վ  կ հաս կանանք  ջ ր ի  գո լ ո ր շ ի նե ր  և  նրանց  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ) 

շ ր ջ ապատո ւ մ  է  մար դո ւ ն  ամե նո ւ ր ե ք , հ ետևաբար , նրա 

ազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  ս ե նս ո ր ի  աշ խատանքի  վրա անհ րաժե շ տ է  հաշ վի  

առ նե լ  այ լ  գազե ր ը  գրանց ե լ ո ւ  ը նթաց քո ւ մ :  Անագի  ե ր կ օ քս ի դի  

կ ի սահաղո ր դչ ի  վրա ջ ո ւ ր  մե ծ  ազդե ց ո ւ թյ ո ւ ն  է  թո ղնո ւ մ , ը ստ 

փո ր ձ արարական  տվյ ալ նե ր ի , այ ն  կար ո ղ  է  հանդի սանալ  ի նչ պե ս  

թո ւ յ նավո ր  նո ւ թե ր ի   կատալ ի զատո ր , այ նպե ս  է լ  ջ ր ի  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  

կամ  խոնավո ւ թյ ան  ս ե նս ո ր ի   զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թ [50,51]: Ինչ պե ս  նշ վե լ  է , 

ջ ր ի   գ լ ո ր շ ի նե ր ի  մո ւ լ ե կ ո ւ լ ը  փոխազդե լ ո վ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  հ ետ 

կար ո ղ  է  ադս ո ր բաց վե լ  կամ  տար րալ ո ւ ծ վե լ : Փո ր ձ նականո ր ե ն  ց ո ւ յ ց  

է  տրվե լ , ո ր  մի նչ և  1500C ջ ե ր մաստի ճ անը  հ նարավո ր  է  ջ ր ի  ամբ ո ղջ  

մո լ ե կ ո ւ լ ի  ադս ո ր բ ց իա, այ դ  ջ ե ր մաստի ճ անի ց  բար ձ ր  մո լ ե կ ո ւ լ ը  

ս կ ս ո ւ մ  է  տար րալ ո ւ ծ վե լ : Մի նչ և  2500C մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  առ կա ե ն  

հ ի դր օ քս ի լ  խմբ ե ր , ո ր ո նք  ամբ ո ղջ ո վի ն   դե ս ո ր բաց վո ւ մ  ե ն  5000C ի ց  

բար ձ ր  ջ ե ր մաստի ճ աննե ր ո ւ մ  [52–55]: Քանի  ո ր , յ ո ւ րաքանչ յ ո ւ ր  

ս ե նս ո ր  աշ խատո ւ մ  է  բար ձ ր  ջ ե ր մաստի ճ անո ւ մ , հ ետևաբար , գազե ր ի  

գրանց ման  պր ո ց ե ս ո ւ մ  անհ րաժե շ տ է  հաշ վի  առ նե լ  նաև  ջ ր ի  

գո լ ո ր շ ի նե ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի , հ ի դր օ քս ի լ  խմբ ե ր ի  առ կայ ո ւ թյ ո ւ նը :  

Ջր ի  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  և  կ ի սահաղո ր դչ ի  մակ ե ր ևո ւ յ թի  մի ջ և  տեղի  

ո ւ նե ց ո ղ  ատոմական  չ ափե ր ի  ե ր ևո ւ յ թնե ր ը  տե սականո ր ե ն  

ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր վե լ  ե ն  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ան  մի ջ ո ց ո վ : 

Այ ս  հաշ վար կ նե ր ը  կատարված  ե ն  միայ ն  (110) և  (101) մակ ե ր ևո ւ թայ ի ն  

ո ւ ղղո ւ թյ ո ւ ննե ր ի  համար , ը ստ ո ր ի  ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ ը  փոխազդո ւ մ  է  

մակ ե ր ևո ւ յ թի  վե ր ի ն  թթված նի  հ ետ [55–57]: Հ ար կավո ր  է  նշ ե լ , ո ր  

ադս ո ր բ ց ի ո ն  պր ո ց ե ս ի  նկարագր ո ւ թյ ո ւ նը  կախված  ջ ե ր մաստի ճ ի ց  

հ նարավո ր  չ է  անե լ  միան  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ան  

մի ջ ո ց ո վ , անհ րաժե շ տ է  օ գտագո ր ծ ե լ  նաև  թե ր մո դի նամի կական  

հաս կաց ո ւ թյ ո ւ ննե ր  և  հավասար ո ւ մնե ր :  

1.3.5 Ջրածնայ ին պերօքսիդի  (H2O2) ազդեցու թյ ու նը  

Ջրած նայ ի ն  պե ր օ քս ի դը  ե ր կ ո ւ  ի րար  միաց ված  թթված նի  

ատոմնե ր ի  և  ե ր կ ո ւ  ջ րած նի  ատոմնե ր ի  միաց ո ւ թյ ո ւ նն  է  Նկ .5 [58]: Այ ն  

չ ո ւ նի  ո չ  հ ոտ, ո չ  գո ւ յ ն  և  լ այ նո ր ե ն  կ ի րառ վո ւ մ  է  
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արդ յ ո ւ նաբ ե ր ո ւ թյ ո ւ նո ւ մ , ո րպե ս  լ վաց ման  և  սպիտակ ե ց ման  մի ջ ո ց  

[2,6]:  

 

Նկ . 5 Ջրած նայ ի ն  պե ր օ քս ի դի  կառ ո ւ ց ված քը : 

Մար դո ւ  համար  ջ րած նի  պե ր օ քս ի դը  կար ո ղ  է  վտանգավո ր  լ ի նե լ : 

Բար ձ ր  կ ո նց ե նտրաց իանե ր ի  դեպքո ւ մ , այ ն  կար ո ղ  է  թո ւ նավո ր  լ ի նե լ  

և  նո ւ յ նս ի կ  հանգե ց նե լ  պայ թո ւ յ նի : Այ դ  ի ս կ  պատճ առ ո վ , բար ձ ր  

զգայ ո ւ նո ւ թյ ամբ  ս ե նս ո ր նե ր ը  անհ րաժե շ տ ե ն  ի նչ պե ս  

արդ յ ո ւ նաբ ե ր ո ւ թյ ո ւ նո ւ մ , այ նպե ս  է լ  մար դո ւ  անվտանգո ւ թյ ան  

համար :  

 Պե ր օ քս ի դը  լ ավ  փոխազդե ց ո ւ թյ ան  մե ջ  է  մտնո ւ մ  

մետաղօ քս ի դայ ի ն  կ ի սահաղո ր դի չ նե ր ի  հ ետ, ի նչ պի ս ի ք  ե ն ` SnO2, TiO2, 

ZrO2, Y2O3, ո ր ո նք  և  օ գտագո ր ծ վո ւ մ  ե ն  ս ե նս ո ր նե ր ո ւ մ ` ո րպե ս  

զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թ [59,60]: Ըստ փո ր ձ արարական  տվյ ալ նե ր ի , ջ րած նի  և  

կ ի սահաղո ր դչ ի  փոխազդե ց ո ւ թյ ան  հ ետևանքո վ  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  

առաջ անո ւ մ  ե ն  OH խմբ ե ր , այ ս ի նքն  ջ րած նի  պե ր օ քս ի դը  

տար րալ ո ւ ծ վո ւ մ  է ` ավե լ աց նե լ ո վ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  լ ի ց քակ ի ր նե ր ը :  

Խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ան  մի ջ ո ց ո վ  ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր վե լ  է  

ադս ո ր բ ց իայ ի  պր ո ց ե ս ը  կ ի սահաղո ր դի չ նե ր ի  վրա: Այ դ  տե սական  

աշ խատանքնե ր ի  արդ յ ո ւ նքո ւ մ  ևս  ստաց վե լ  է , ո ր  ջ րած նայ ի ն  

պե ր օ քս ի դը  տար րալ ո ւ ծ վո ւ մ  է ` փոխանակ ե լ ո վ  է լ ե կտր ո ննե ր  [61]:  

 Անագի  ե ր կ օ քս ի դ  կ ի սահաղո ր դի չ ի  դեպքո ւ մ , շ ատ քի չ  

փո ր ձ արարական  աշ խատանք  է  արված , բայ ց , ը ստ այ դ  աշ խատանքնե ր ի , 

արդե ն  ի ս կ   պարզ  է  ո ր  SnO2 –ի  վրա հ ի մնված  ս ե նս ո ր նե ր ը  ո ւ նե ն  

բար ձ ր  զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ ն : Ավե լ ի  կատար յ ալ  ս ե նս ո ր նե ր  ջ րած նայ ի ն  

պե ր օ քս ի դի  գազի  նկատմաբ  ստաց վե լ  ե ն  SnO2 –ը  լ ե գի րաց նե լ ո վ  

կ ո բալ տո վ , սակայ ն , անհայ տ է  մնո ւ մ  լ ե գի րաց ման  ազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  

ս ե նս ո ր ի  զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  վրա [62–64]: 

1.4 Կոբալ տով լ եգիրացված  SnO2 

 Գազայ ի ն  ս ե նս ո ր նե ր ի  պարամետր ե ր ը  բար ե լ ավե լ ո ւ  համար  

հաճ ախ զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թը  լ ե գի րաց նո ւ մ  ե ն  այ լ  ն յ ո ւ թե ր ո վ : Անագի  
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ե ր կ օ քս ի դը  լ ե գի րաց նո ւ մ  ե ն  բազմազան  ատոմնե ր ո վ  կախված  

խնդր ի ց , օ ր ի նակ ` Mo, Ru, In, Ge, Al, Ta, Sb, Fe, Ni, Cr և  Co [65–74]: Գազայ ի ն  

ս ե նս ո ր նր ի  պարամետր ե ր ը  բար ե լ ավե լ ո ւ  համար  հաճ ախ անագի  

ե ր կ օ քս ի դը  լ ե գի րաց նո ւ մ  ե ն  անց ո ւ մայ ի ն  ատոմնե ր ո վ , 

մաս նավո րապե ս ` Ru, Sb և  Co [62,68,72,75,76]: Ռո ւ թե նի ո ւ մը  (Ru) և  ծար ի ր ը  

(Sb) օ գտագո ր ծ ո ւ մ  ե ն  հ ի մնականո ւ մ  հաղո ր դականո ւ թյ ո ւ նը  

մե ծաց ն լ ո ւ  կամ  ադս ո ր բ ց իայ ի  ռ եակ ց իան  արագաց նե լ ո ւ  համար : 

Կո բալ տը  հ ի մնականո ւ մ  օ գտագո ր ծ վո ւ մ  է  սպի նտր ո նի կայ ո ւ մ  

մագնի ս կան  հատկ ո ւ թյ ո ւ ննե ր ի  համար , բայ ց  վե ր ջ ի ն  տար ի նե ր ի ն  

ս կ ս ե լ  ե ն  օ գտագո ր ծ ե լ  նաև  գազայ ի ն  ս ե նս ո ր նե ր ո ւ մ : Կո բալ տո վ  

լ ե գի րաց ված  մակ ե ր ևո ւ յ թը  ց ո ւ ցաբ ե ր ո ւ մ  է  ավե լ ի  բար ձ ր  

զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ ն  ջ րած նի , օ զո նի  և  ջ րած նայ ի ն  պե ր օ քս ի դի  

նկատմամբ :  

 Սե նս ո ր ի  զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  կամ  այ լ  պարամետր ե ր ի  

բար ձ րաց ո ւ մը  կ ո ռ ե լ աց ված  է  լ ե գի րաց ման  աստի ճ անի ն : 

Զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ նը  հաս նո ւ մ  է  ի ր  մաքս ի մալ  արժե քի ն , 

մոտավո րապե ս  2-4 ատոմայ ի ն  տոկ ո ս   լ ե գ ի րաց ման  դեպքո ւ մ  Նկ .6: 

Կո նց ետրաց իայ ի  այ սպի ս ի  կախո ւ մ  ո ւ նե ն  նաև  այ լ  ս ե նս ո ր նե ր ը , 

օ ր ի նակ  `ZnO կ ի սահաղո ր դի չ ը  լ ե գի րաց ված  La ն յ ո ւ թո վ  [63]: 

Փո ր ձ արակական  աշ խատանքո ւ մ  զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ նը  նաև  կախված  է  

զգայ ո ւ ն  թաղանթի  հաստո ւ թյ ո ւ նի ց  և  աշ խատանքայ ի ն  

ջ ե ր մաստի ճ անի ց : Սակայ ն , յ ո ւ րաքանչ յ ո ւ ր  հաստո ւ թյ ան  դեպքո ւ մ  

զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ նը  մնո ւ մ  է  մաքս ի մալ   կ ո բալ տի   լ ե գի րաց ման  ցած ր  

կ ո նց ե նտրաց իանե ր ո ւ մ : 
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Նկ . 6 Հ աղո ր դականո ւ թյ ան  փոփոխո ւ թյ ո ւ նը  ժամանակ ի ց : 

Զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  բար ձ րաց ման  այ ս  ե ր ևո ւ յ թը  բացատր ե լ ո ւ  

համար  կատարվե լ  է  ո ր ո շ ակ ի  փոր ձ արարական  աշ խատանք : Հ այ տնի  է , 

ո ր  ս ե նս ո ր ի  զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ նը  կախված  է  նրա ակտի վ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  

մակ ե ր ե ս ի ց  (Sbet) և  նրա մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  սաղմե ր ի  չ ափս ե ր ի ց  (t): Գր ե թե  

բ ո լ ո ր  ս ե նս ո ր նե ր ո ւ մ  զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ նը  աճ ո ւ մ  է  Sbet  մե ծաց նե լ ո վ  

և     t փոքրաց նե լ ո վ , սակայ ն  այ ս  ե ր ևո ւ յ թը  չ ի  դիտվո ւ մ  կ ո բալ տո վ  

լ ե գի րաց ված  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  դեպքո ւ մ , դիտվո ւ մ  է  նո ւ յ նի ս կ  

զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  նվազո ւ մ : Սա նշ անակ ո ւ մ  է , ո ր  զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  

մե ծաց ման  ը նդհանո ւ ր  ը նդո ւ նված  կանո նե ր ը  չ ե ն  գո ր ծ ո ւ մ  այ ս  

տիպի  ս ե նս ո ր ի  համար , այ դ  ի ս կ  պատճ առ ո վ  անհ րաժե շ տ է  տե սական  

ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ո ւ մ  կամ  մո դե լ ավո ր ո ւ մ : 

 Հ ար կավո ր  է  նշ ե լ , ո ր  ս ե նս ո ր ի  պարամետր ե ր ը  կախված  ե ն  նաև  

պատր սատման  տեխնո լ ո գիայ ի ց : Կո բալ տո վ  լ ե գի րաց ված  անագի  

ե ր կ օ քս ի դայ ի ն  ս ե նս ո ր ը  պատրաստվե լ  է  զո լ -գե լ  կամ  կ ե րամի կական  

տեխնալ ո գիանե ր ո վ , և  ց ո ւ յ ց  է  տրվե լ , ո ր  զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  

մաքս ի մո ւ մը  գտնվո ւ մ  է  նո ւ յ ն  ցած ր  կ ո նց ետրաց իանե ր ո ւ մ  [62]: Սա 

նշ անակ ո ւ մ  է , ո ր  այ ս  է ֆֆե կտը  անկախ է  պատրաստման  

տեխնո լ ո գիայ ի ց  և  ո ւ նի  ֆո ւ նդամե նտալ  հ ի մք : Սակայ ն , պետք  է  նշ ե լ , 

ո ր  միակ  տար բ ե ր ո ւ թյ ո ւ նը  կայ անո ւ մ  է  վե րականգնո ղ  գազե ր ի  

գրանց ման  դեպքո ւ մ , ե ր բ  զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  կտր ո ւ կ  փոփոխո ւ թյ ո ւ ն  
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տեղի  չ ի  ո ւ նե նո ւ մ  և  նվազո ւ մ  նո ւ յ պե ս , ի ս կ  գրանց ման  ժամանակ ը  

ավե լ ի  մե ծանո ւ մ  է  կ ե րամի կական  տեխնո լ ո գիայ ի  դեպքո ւ մ : 

 Զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  բար ձ րաց ման  բացատր ե լ ո ւ  համար  առաջ ար կ վե լ  

է  մի  քանի  տարբ ե րակ նե ր , ը ստ ո ր ո նց   կ ո բալ տո վ  լ ե գի րաց ո ւ մը  

առաջ աց նո ւ մ  է  ն յ ո ւ թի  հ ետև յ ալ  պարամետր ե ր ի  փոփոխո ւ թյ ո ւ ն . 

1) թաղանթի  մո ր ֆո լ ո գիայ ի  փոփոխո ւ թյ ո ւ ն , 

2) ծավալ այ ի ն  ն յ ո ւ թի  է լ կտր ո ֆի զի կական  հատկ ո ւ թյ ո ւ ննե ր ի  և  

կ ետայ ի ն  դե ֆե կտնե ր ի   կ ո նց ետրաց իայ ի  փոփոխո ւ թյ ո ւ ն , 

3) սաղմե ր ի  մի ջ և  պոտե նց իալ  արգե լ քի  նվազե ց ո ւ մ , 

4) մակ ե ր ևո ւ յ թի  ռ եակտի վո ւ թյ ան  փոփոխո ւ թյ ո ւ ն , 

5) զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թո ւ մ  նո ր  փո ւ լ ե ր ի  առաջ աց ո ւ մ : 

Փո ր ձ ի  արդ յ ո ւ նքնե ր ը ,  ո ր ո նք  կատարվե լ  ե ն  ս կանավո ր ո ղ  

է լ ե կտր ո նայ ի ն  մանրադիտակ ո վ  և  ռ ե նտգե ն յ ան  ճ առագայ թման  

մի ջ ո ց ո վ , ց ո ւ յ ց  ե ն  տվե լ , ո ր  տար բ ե ր  կ ո նց ետրաց իանե ր ո ւ մ  

մակ ե ր ևո ւ յ թի  մո ր ֆո լ ո գիան   չ ի  փոփոխվո ւ մ  և  նո ր  ֆազե ր  չ ե ն  

առաջ անո ւ մ , հ ետևաբար , այ դ  բացատր ո ւ թյ ո ւ ննե ր ը  չ ե ն  կար ո ղ  

հանգե ց նե լ  զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  մե ծաց մանը  [62,63]: Սաղմե ր ի  մի ջ և  

պոտե նց իալ  նվազե ց ո ւ մ  նո ւ յ նպե ս  չ ի  կար ո ղ  ազդե լ , քանի  ո ր  նրանց  

չ ափե ր ի  փոփոխո ւ թյ ան  նկատմամբ  զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ նը  անտար բ ե ր  է : 

Մակ ե ր ևո ւ յ թի  է լ ե կտր ո ֆի զի կական  հատկ ո ւ թյ ո ւ ննե ր ի , 

ռ եակտի վո ւ թյ ան  փոփոխո ւ թյ ո ւ նը  և  դե ֆե կտնե ր ի  առաջ աց ո ւ մը  

հ նարավո ր  բացատր ո ւ թյ ո ւ ննե ր ի ց  է , ո ր ը  փո ր ձ ո վ  հաստատե լ  շ ատ 

դժվար  է , այ դ  ի ս կ  պատճ առ ո վ  միակ  մի ջ ո ց ը  լ ո ւ յ ս  սփռ ե լ ո ւ  այ ս  

է ֆֆե կտի  պր ո ց ե ս ի  վրա դա խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ան  

կ ի րառ ո ւ մն  է : Այ ն  թո ւ յ լ  կտա ատոմական  չ ափե ր ո վ  ե ր ևո ւ յ թնե ր ը  

մո դե լ ավո ր ե լ  և  բացահայ տե լ  զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  մե ծաց ման  

պատճ առ նե ր ը : 

1.5 Խտությ ան ֆու նկցիոնալ  տեսու թյ ու ն 

1.5.1 Ներածու թյ ու ն 

Վե ր ը  նկարագր ված  ե ր ևո ւ յ թնե ր ը  բացատր ե լ ո ւ  համար  

անհ րաժե շ տ է  հաս կանալ  և  տե սականո ր ե ն  մո դե լ ավո ր ե լ  ատոմական  

չ ափե ր ո ւ մ  տեղի  ո ւ նե ց ո ղ  ե ր ևո ւ յ թնե ր ը , ո ր ը  հ նարավո ր  է  անե լ  

խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ան  մի ջ ո ց ո վ  (ԽՖՏ ) [77,78]: ԽՖՏ -ն  շ ատ 

մաս նի կ նե ր ո վ  համակար գի  է լ ե կտր ո նայ ի ն  կառ ո ւ ց ված քի  

հաշ վար կ ման  մե թո դ  է : Այ ն  օ գտագո ր ծ վո ւ մ  է  ի նչ պե ս  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի , 
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այ նպե ս  է լ  բ յ ո ւ ր ե ղնե ր ի  է լ ե կտր ո նայ ի ն  կառ ո ւ ց ված քը  հաշ վե լ ո ւ  

կամ  գնտե լ ո ւ  համար : Նյ ո ւ թի  է լ ե կտր ո նայ ի ն  կառ ո ւ ց ված քը  

հաշ վե լ ո ւ  համար  հայ տնի  ե ն  տար բ ե ր  մե թո դնե ր . թո ւ յ լ  կապի  մե թո դ , 

ո ւ ժ ե ղ  կապի  մե թո դ , Հ արթր ի -Ֆո կ ի , Թո մաս -Ֆե ռ մի ի  և  այ լ ն  [79]: 

Նրանց ի ց  յ ո ւ րաքնաչ յ ո ւ ր ը  ո ւ նի  ի ր  առավե լ ո ւ թյ ո ւ ննե ր ը  և  

թե ր ո ւ թյ ո ւ ննե ր ը : Այ ս  բ ո լ ո ր  մե թո դնե ր ը  ն յ ո ւ թի  է լ ե կտր ո նայ ի ն  

կառ ո ւ ց ված քը  գտնո ւ մ  ե ն  Շր ե դի նգե ր ի  հավասար ման  մի ջ ո ց ո վ ` 

    (4) 

Որտե ղ `  համակար գի  Հ ամի լ տո ն յ անն  է , և  ո ւ նի  հ ետևյ ալ  տե ս քը ` 

      (5) 

Այ ստե ղ ` առաջ ի ն  անդամը  դա N հատ է լ ե կտր ո ննե ր ի  կ ի նետի կ  

է նե ր գիան , ե ր կ ր ո ր դ  անդամը ` է լ ե կտր ո ն  մի ջ ո ւ կ  

փոխազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը , ե ր ր ո ր դը ` է լ ե կտր ո ն  է լ ե կտր ո ն  

փոխազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը : Այ ս  հավասար ո ւ մը  գր ված  է  ատոմայ ի ն  

միավո ր նե ր ո վ : 

Հ արթր ի -Ֆո կ ի  մե թո դո ւ մ  հավասար ման  լ ո ւ ծ ման  համար  

օ գտագո ր ծ վո ւ մ  է  բազմաէ լ ե կտր ո նայ ի ն  ալ ի քայ ի ն  ֆո ւ նկ ց իան : 

Խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ո ւ նո ւ մ  ալ ի քայ ի ն  ֆո ւ նկ ց իան  

փոխար ի նվո ւ մ  է  համակար գի  է լ ե կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ ամբ : Այ ս  

մոտե ց ո ւ մը  բազմակ ի  անգամ  հ ե շ տաց նո ւ մ  է  խնդի ր ը , քանի  ո ր  

ալ ի քայ ի ն  ֆո ւ նկ ց իայ ի  դեպքո ւ մ  անհայ տ փոփոխականնե ր ի  քանակ ը  

3N է , ո րտե ղ  յ ո ւ րաքանչ յ ո ւ ր  N է լ ե կտր ո նի ն  բաժի ն  է  հաս նո ւ մ  3 

փոփոխական , ի ս կ  ԽՖՏ -ի  դեպքո ւ մ , փոփոխականնե ր ի  քանակ ը  3 է , քանի  

ո ր  է լ ե կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ ո ւ նը  ե ռաչ ափայ ի ն  է :  

Խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ո ւ նը  ս կ ի զբ  է  առ նո ւ մ  դե ռ  

1926-1927 թթ.-ի ց , ե ր բ  առաջ ի ն  անգամ  Լ յ ո ւ ե լ ի ն  Թո մաս ո նի  և  Էնր ի կ ո  

Ֆե ր մի ի  կ ո ղմի ց  փո ր ձ  արվե ց  ալ ի քայ ի ն  ֆո ւ նկ ց իան  փոխար ի նե լ  

է լ ե կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ ամբ  [80,81]:  Նրանց  ստե ղծած  տե ս ո ւ թյ ո ւ նը  

այ նքան  է լ  ճ շ գր իտ չ է ր , բայ ց  ս կ ի զբ  դր ե ց  մի  նո ր  տե ս ո ւ թյ ան :  

1.5.2 Թոմաս -Ֆերմիի  տեսու թյ ու նը  

 Այ ս  տե ս ո ւ թյ ո ւ նո ւ մ  կատարվո ւ մ  է  մի  քանի  

ե նթադր ո ւ թյ ո ւ ննե ր , դրանք  ե ն ` ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր վո ղ  ն յ ո ւ թի  

է լ ե կտր ո ննե ր ի  ալ ի քայ ի ն  ֆո ւ նկ ց իանե ր ը  հարթ ալ ի քնե ր  ե ն ,  
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է լ ե կտր ո ննե ր ի  համաս ե ռ  բաշ խման  և  Պաո ւ լ ի  ս կ զբ ո ւ նքի   

պահպանման  համար  ե նթադր վո ւ մ  է , ո ր  է լ ե կտր ո ննե ր ը  ի մպո ւ լ սայ ի ն  

տարած ո ւ թյ ո ւ նո ւ մ  պետք  է  զբաղե ց նե ն   բ ո լ ո ր  վի ճ ակ նե ր ը  ը նդհ ո ւ պ 

մի նչ և  Ֆե ր մի  մակար դակ ` kF:  

 Օգտվե լ ո ւ վ  այ ս  ե նթադր ո ւ թյ ո ւ ննե ր ի ց , կար ե լ ի  է  ստանալ  

կ ի նետի կ  է նե ր գիայ ի  խտո ւ թյ ո ւ նը ` 

     (6) 

Որտե ղ `  է լ ե կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ ո ւ նն  է : Ըստ Թո մաս -Ֆե ր մի ի  

կ ի նետի կ  է նե ր գիան  ո ւ նի  հ ետև յ ալ  տե ս քը ` 

                   (7) 

Որպե ս զի  ամբ ո ղջ  Շր ե դի նգե ր ի  հավասար ո ւ մը  նե ր կայ աց նե նք  

է լ ե կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ ամբ  անհ րաժե շ տ է  է լ ե կտր ո ննե ր ի  

փոխազդե ց ո ւ թյ ան  է նե ր գիան  և  արտաքի ն  պոտե նց իալ ը  նո ւ յ նպե ս  

արտահայ տե լ  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ ո վ ` 

         (8) 

         (9) 

 

Այ ս  ամբ ո ղջ ը  տեղադր ե լ ո վ  Շր ե դի նգե ր ի  հավասար ման  մե ջ  և  

կ ի րառ ե լ ո վ  Լ անգրանժի  վար իաց ի ո ն  մե թո դը , պահանջ ե լ ո վ , ո ր  

է լ ե կտր ո ննե ր ի  քանակ ը  լ ի նի  հավասար  N-ի , կ ստանանք ` 

   (10) 

Այ ստե ղ ,  նե ր մո ւ ծ ե լ ո վ  (8) և  (9) հավասար ո ւ մնե ր ը , կ ստանանք  Թո մաս -
Ֆե ր մի ի  հավասար ո ւ մը  [82]` 

   (11) 

Որտե ղի ց  կատար ե լ ո վ  հ ետև յ ալ  նշ անակ ո ւ մնե ր ը  ` 

       (12) 

    (13) 

Կստանանք  է լ ե կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ ան  արտահայ տո ւ թյ ո ւ նը , ո ր ը  

կար ևո ր  կապ է  հաստատո ւ մ  արտաքի ն  դաշ տի  հ ետ` 
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           (14) 

Չնայ ած  նրան , ո ր  Թո մաս  և  Ֆե ր մի ի ն  հաջ ո ղվե ց  առաջ ի ն  անգամ  շ ատ 

պարզ  մոտավո ր ո ւ թյ ո ւ ննե ր ո վ  Շր ե դի նգե ր ի  հավասար ո ւ մը  

նե ր կայ աց նե լ  է լ ե կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ ամբ , ստացված  լ ո ւ ծ ո ւ մնե ր ը  

բավարար  ճ շ գր իտ չ է ի ն , թե  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ը , թե  բ յ ո ւ ր ե ղնե ր ը  

նկարագր ե լ ո ւ  համար : Այ ս  մե թո դո վ  քի միական  կապը  նո ւ յ նպե ս  չ ե ր  

կանխագո ւ շ ակ վո ւ մ : Բաց  է ր  մնո ւ մ  նաև  մի  հար ց , արդ յ ո ք  արտաքի ն  

դաշ տը  միար ժե քո ր ե ն  ո ր ո շ վո ւ մ  է ր  է լ ե կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ ամբ : 

1.5.3 Հոենբերգ-Կոնի  թեորեմները  

 Թո մաս -Ֆե ր մի  տե ս ո ւ թյ անը  բազմաթի վ  հավե լ ո ւ մնե ր  ե ղան , 

բայ ց  ո չ  մե կ ը  մի նչ  1964թ. չ կար ո ղացան  լ ո ւ ծ ե լ  վե ր ը  նշ ված  

խնդի ր նե ր ը : Կո նը  և  Հ ո ե նբ ե ր գը  1964թ. ձ ևակ ե րպե ց ի ն  և  ապաց ո ւ ց ե ց ի ն  

ե ր կ ո ւ  թե ո ր ե մնե ր , ո ր ո նք  ստեղծ ե ց ի ն  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  

տե ս ո ւ թյ ո ւ նը  [77,78]:  

Առաջ ի ն  թե ո ր ե մը  պնդո ւ մ  է .  Մի մ յ անց  հ ետ փոխազդո ղ  է լ ե կտր ո նե ր ի ց  

կազմված  համակար գի  վրա ազդո ղ  արտաքի ն  դաշ տը ` , միար ժե ք  

ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  է  համակար գի  հ ի մնական  վի ճ ակ ի  է լ ե կտր ո նայ ի ն  

խտո ւ թյ ո ւ նի ց : Այ ստե ղ  միար ժե քո ր ե ն  աս ե լ ո վ  պետք  է  հաս կանալ  

ո ր ևէ  հաստատո ւ նի  ճ շ տո ւ թյ ամբ :  

 Այ ս  թե ո ր ե մի  ապաց ո ւ յ ց ը  բավականի ն  պարզ  է : Ենթանդր ե նք  

–ն  N  է լ ե կտր ո ննե ր ի ց  բաղկացած  համակար գի  է լ ե կտր ո նայ ի ն  

խտո ւ թյ ո ւ նն  է : Ընդո ւ նվո ւ մ  է , ո ր  համակար գը  գտնվո ւ մ  է  

չ այ լ աս ե ր ված  հ ի մնական  վի ճ ակ ո ւ մ   ո ւ   է նե ր գիայ ո վ  և      

արտաքի ն  դաշ տո ւ մ : Ըստ թե ո ր ե մի , այ ս  խտո ւ թյ ո ւ նը  միար ժե քո ր ե ն  

ո ր ո շ ո ւ մ  է  ամբ ո ղջ  համակար գը : Ապաց ո ւ ց ե լ ո ւ  համար  ե նթադր ե նք , ո ր  

գո ւ յ ո ւ թյ ո ւ ն  ո ւ նի  մե կ  այ լ  արտաքի ն  դաշ տ , ո ր ի  դեպքո ւ մ  

է լ  ստաց վո ւ մ  է  նո ւ յ ն  է լ ե կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ ո ւ նը : Հ ամակար գի  

է նե ր գիանե ր ը  ե ր կ ո ւ  դաշ տե ր ի   ազդե ց ո ւ թյ ան  տակ  կ լ ի նե ն ` 

   (15) 

   (16) 

Որտե ղ `   համակար գի  համի լ տո ն յ անե ր ն  ե ն  համապատասխան  

արտաքի ն  պոտե նց իալ ի  տակ , ի ս կ   է լ ե կտր ո ննե ր ի  

փոխազդե ց ո ւ թյ ան  և  կ ի նետի կ  է նե ր գիայ ի  օպե րատո ր նե ր ը : Քանի  ո ր , 
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համակար գը  գտնվո ւ մ  է   հ ի մնական  վի ճ ակ ո ւ մ , ապա օ գտագո ր ծ ե լ ո վ  

Ռե լ ե ի -Ռիտց ի  մի նի մո ւ մի  ս կ զբ ո ւ նքը  կար ե լ ի  է  գր ե լ  հ ետև յ ալ  

անհավասար ո ւ թյ ո ւ ննե ր ը  ե ր կ ո ւ  է նե ր գիանե ր ի  համար ` 

 

   (17) 

Նմանապե ս  -ի  համար  կար ե լ ի  է  գր ե լ ` 

      (18) 

Այ ս  անհավասար ո ւ մնե ր ը  գո ւ մար ե լ ո վ  ի րար  կ ստանանք ` 

     (19) 

Որ ը  բ ե ր ո ւ մ  է  հակաս ո ւ թյ ան , ի նչ ը  նշ անակ ո ւ մ  է  ո ր  մե ր  կատարած  

ե նթադր ո ւ թյ ո ւ նը  նրա մաս ի ն , ո ր  գո յ ո ւ թյ ո ւ ն  ո ւ նի  այ լ  արտաքի ն  

դաշ տ տար բ ե ր ո ղ  միայ ն  հաստատո ւ նո վ , ո ր ի  դեպքո ւ մ  համակար գը  

կ ո ւ նե նա նո ւ յ ն  է լ ե կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ ո ւ ն  սխալ  է , հ ետևաբար , 

Հ ո ե նբ ե ր գ -Կո նի  առաջ ի ն  թե ո ր ե մը  ապաց ո ւ ց վե ց : Հ ար կավո ր  է  նշ ե լ , 

ո ր  այ լ աս ե ր ված  վի ճ ակ նե ր ի  համար  այ ս  թե ո ր ե մը  նո ւ յ նպե ս  ճ ի շ տ է , 

սակայ ն  ապաց ո ւ յ ց ը  ավե լ ի  բար դ : 

 Օգտագո ր ծ ե լ ո վ  այ ս  թե ո ր ե մը , համակար գի  ը նդհանո ւ ր  

է նե ր գիայ ի  համար  կար ե լ ի  է  գր ե լ ` 

   (20) 

Առանձ նաց նե լ ո վ  առաջ ի ն  և  ե ր կ ր ո ր դ  անդամնե ր ը  կ ստանանք ` 

 (21) 

Այ ստե ղ ,   կ ո չ վո ւ մ  է  Հ ո ե նբ ե ր գ -Կո նի  ո ւ նի վե ր սալ  

ֆո ւ նկ ց ի ո նալ , ո ր ի  տե ս քը  կախված  է  արտաքի ն  պոտե նց իալ ի ց  և  

մաս նի կ նե ր ի  քանակ ի ց :  

 Հ ո ե նբ ե ր գ -Կո նի  ե ր կ ր ո ր դ  թե ո ր ե մը  պնդո ւ մ  է ` Ցանկացած  

է լ ե կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ ան  համար , ո ր ի  դե քո ւ մ   և  

 ճ ի շ տ է  հ ետև յ ալ  անհավասար ո ւ թյ ո ւ նը ` 

      (22) 

Որտե ղ `  է նե ր գիայ ի  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  է  համապատասխան  (20) 

հավասար մանը : Սա նշ անակ ո ւ մ  է , ո ր  ե թե  ո ր ևէ  է լ ե կտր ո նայ ի ն  

խտո ւ թյ ո ւ ն  ի նտե գր ե լ ո վ  տալ ի ս  է  նո ւ յ ն  է լ ե կտր ո ննե ր ի  քանակ ը  
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ի նչ  համակար գի նը , ապա այ դ  խտո ւ թյ ո ւ նո վ  հաշ ված  համակար գի  

ը նդհանո ւ ր  է նե ր գիան  կ լ ի նի  ավե լ ի  մե ծ , քան   հ ի մնական  վի ճ ակ ո ւ մ  

է լ ե կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ անը  համապատասխան  է նե ր գիան : 

1.5.4 Կոն-Շամի  մեթոդ 

 Հ ո ե նբ ե ր գի  և  Կո նի  թե ո ր ե մնե ր ի ց  հ ետո , հար ց  առաջ ացավ , թե  

ի նչ պե ս  գտնե լ  ո ւ նի վե ր սալ  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ ը  և  ի նչ պի ս ի  տե ս ք  

կ ո ւ նե նա այ ն : Լ ո ւ ծ ման  մե թո դը  տրվե ց  Կո նի  և  Շամի  կ ո ղմի ց  [78], ո ր ը  

նե ր կայ աց ված  է  ստո ր և : 

 Սկ զբ ո ւ մ  օ գտագո ր ծ ե նք  վար իաց ի ո ն  ս կ զբ ո ւ նքը  համակար գի  

ամբ ո ղջ  է նե ր գիայ ի  համար ` 

    (23) 

Որտե ղ `   Է յ լ ե ր -Լ ագրանժի  գո ր ծակ ի ց ն  է , ո ր ը  նո ւ յ նականաց վո ւ մ  է  

համակար գի  քի միական  պոտե նց իալ ի  հ ետ` 

    (24) 

Այ ս  հավասար ո ւ մը  կ ո ւ նե նա ճ շ գր իտ լ ո ւ ծ ո ւ մ , ե թե  հայ տնի  լ ի նի  

 ֆո ւ նկ ց ի ո նալ ը : Հ ար կավո ր  է  ն շ ե լ , ո ր  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ ի   

ճ շ գր իտ տե ս քը  ստանալ ը  շ ատ դժվար  է , գր ե թե  անհնար ի ն , քանի  ո ր  

հակառակ  դեպքո ւ մ  կ նշ անակ ե ր , ո ր  Շր ե դի նգե ր ի  հավասար ո ւ մը  

ճ գր իտ լ ո ւ ծ ված  է  ցանկացած  համակար գի  համար : 

 Այ ժմ  դիտար կ ե նք  այ ն  դեպքը , ե ր բ  է լ ե կտր ո ննե ր ը  մի մ յ անց  հ ետ 

չ ե ն  փոխազդո ւ մ , այ ս ի նքն  Հ ո ե նբ ե ր գի -Կո նի  ո ւ նի վե ր սալ  

ֆո ւ նկ ց ի ո նալ ը  կ լ ի նի  , ի ս կ  ը նդհանո ւ ր  

է նե ր գիան ` 

    (25) 

Այ ս  համակար գի  է նե ր գիան  և  է լ ե կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ ո ւ նը  կար ե լ ի  է  

գտնե լ  օ գտվե լ ո վ  ս եփական  ֆո ւ նկ ց իանե ր ի ց `  , և  ս եփական  

արժե քնե ր ի ց ` , ո ր ո նք  հաշ վո ւ մ  ե ն  հ ետև յ ալ  հավասար ո ւ մի ց ` 

        (26) 

Հ ամապատասխանաբար  է նե ր գիան  և  խտո ւ թյ ո ւ նը  կ լ ի նե ն ` 

        (27) 

Ընդհանո ւ ր  է նե ր գիան  այ ս  դեպքո ւ մ  կար ե լ ի  է  գր ե լ  հ ետև յ ալ  կ ե րպ` 
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     (28) 

Այ ժմ  դիտար կ ե նք  համակար գ , ո ր ո ւ մ  է լ ե կտր ո ննե ր ը  արդե ն  

փոխազդո ւ մ  ե ն : Հ ո ե նբ ե ր գ -Կո նի  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ ը  կ ը նդո ւ նի  հ ետև յ ալ  

տե ս քը ` 

   (29) 

Այ ստե ղ ,  `չ փոխազդո ղ  է լ ե կտր ո ննե ր ի  կ ի նետի կ  է նե ր գիայ ի  

ֆո ւ նկ ց ի ո նալ ն  է , ո ր ի  տես քը  մե զ  հայ տնի  է , ` 

մի ջ է լ ե կտր ո նայ ի ն  փոխազդե ց ո ւ թյ ան  Հ արթր ի ի  է նե ր գիան  է ` 

     (30) 

Վե ր ջ ի ն  անդամը  կ ո չ վո ւ մ  է  փոխանակ ման -կ ո ռ ե լ աց ի ո ն  անդամ , ո ր ի  

սահ մանո ւ մ  տրվո ւ մ  է  հ ե նց  (29) հավասար ո ւ մո վ : Այ ս  անդամի  մե ջ  

նե րառ ված  ե ն  այ ն  բ ո լ ո ր  փոխազդե ց ո ւ թյ ո ւ ննե ր ը  ո ր ո նց  տե ս քն  

անհայ տ է : Այ ն  կար ե լ ի  է  գր ե լ  հ ետև յ ալ  կ ե րպ` 

  

 (31) 
Որտե ղ   համակար գի  դասական  պատկ ե րաց ո ւ մնե ր ո վ  կ ի նետի կ  և  

փոխազդե ց ո ւ թյ ան   է նե ր գիանե ր ն  ե ն : Կո նի  և  Շամի  գաղափար ը  այ ն  է  

ե ղե լ , ո ր  առանձ նաց նե ն  բ ո լ ո ր  հայ տնի  անդամնե ր ը  անհայ տնե ր ի ց : 

Քի միական  պոտե նց իալ ի  կ ը նդո ւ նի  հ ետև յ ալ  տե ս քը ` 

    (32) 

     (33) 

Որտե ղ ` 

             (34) 

Օգտագո ր ծ ե լ ո վ  սա, (26) և  (28) արտահայ տո ւ թո ւ յ նե ր ը  կ վե րած վե ն ` 

     (35) 

    (36) 

(35) (36) և  (26) (28) հավասար ո ւ մնե ր ը  տար բ ե ր վո ւ մ  ե ն  մի մ յ անց ի ց  

արտաքի ն  դաշ տո վ : (35) հավասար ո ւ մը  կ ո չ վո ւ մ  է  Կո ն -Շամի  

հավասար ո ւ մ : Ըստ այ ս  ձ ևափոխո ւ թյ ո ւ ննե ր ի , մի մ յ անց  հ ետ 
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փոխազդո ղ  է լ ե կտր ո նայ ի ն  համակար գը  փոխար ի նե ց ի ն  չ փոխազդո ղի , 

ո ր ո ւ մ   է լ ե կտր ո նի  վրա ազդո ղ  արտաքի ն  դաշ տի  անդամը  փոփոխված  է  

է ֆֆե կտի վ  դաշ տո վ , ո ր ը  ստե ղծ վո ւ մ  է  այ լ  է լ ե կտր ո ննե ր ի  կ ո ղմի ց : 

Հ աշ վի  առ նե լ ո վ  (34) և  (21) կ ստանանք ` 

 

  (37) 

Այ ստե ղ ,  տեղադր ե լ ո վ  (36) կ ստանանք ` 

 (38) 

Փոխար ի նված  համակար գո ւ մ  ֆի զի կական  ի մաստ ո ւ նի  միայ ն  

հ ի մնականան  վի ճ ակ ո ւ մ  գտնվո ղ  է նե ր գիան , ո ր ը  կապված  է  ի րական  

համակար գի  հ ի մնական  է նե ր գիայ ի  հ ետ:  

1.5.5 Փոխանակման կոռել ացիոն ֆու նկցիոնալ ներ   

 Խտո ւ թյ ան  ֆո ւ կ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ան  հ ի մնայ ի ն  խնդի ր նե ր ի ց  է  

գտնե լ  փոխանակ ման -կ ո ռ ե լ աց ի ո ն  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ ի  տե ս քը : Նրա 

կախո ւ մը  է լ ե կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ ո ւ նի ց  կար ե լ ի  է  գր ե լ  հ ետև յ ալ  

կ ե րպ` 

       (39) 

Եթե  համար ե նք , ո ր  ո ր  փոխանակ ման -կ ո ռ ե լ աց ի ո ն  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ ը  

կախված  է  միայ ն  խտո ւ թյ ո ւ նի ց  այ լ  ո չ  նրա գրադի ե նտի ց , այ դ  

դեպքո ւ մ  փոխանակ ման -կ ո ռ ե լ աց իայ ի  է նե ր գիան  կ ո ւ նե նա հ ետև յ ալ  

տե ս քը ` 

        (40) 

Այ ս  մոտավո ր ո ւ թյ ո ւ նը  կ ո չ վո ւ մ  է  լ ո կալ  խտո ւ թյ ան  

մոտավո ր ո ւ թյ ո ւ ն  Լ ԿՄ LOCAL Density Approximation (LDA) [78,83,84], ո ր ը  

թո ւ յ լ  է  տալ ի ս  ավե լ ի  արագ  հաշ վե լ  է լ ե կտր ո նայ ի ն  կառ ո ւ ց ված քը , 

քան  Հ արթր ի -Ֆո կ ի  մե թո դը : Լ ԿՄ-ի  մի ջ ո ց ո վ  հաշ ված  տար րալ ո ւ ծ ման  և  

ադս ո ր բ ց իայ ի  է նե ր գիանե ր ը  ո ւ նե ն  10-20%  սխալ , ի ս կ  կապի  

ե ր կար ո ւ թյ ո ւ ննե ր ը , ե ր կ րաչ ափական  տե ս քը  ո ւ նե ն  շ ատ բար ձ ր  

ճ շ տո ւ թյ ո ւ ն ` 1-2%: 

 Մյ ո ւ ս  մոտավո ր ո ւ թյ ո ւ նը , ո ր  ս կ ի զբ  դր ե ց  այ ս  տե ս ո ւ թյ ան  

ավե լ ի  լ այ ն  կ ի րառ մանը  դա ը նդհանրաց ված  գրադի ե նտայ ի ն  
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մոտավո ր ո ւ թյ ո ւ նն  է  ԸԳՄ (Generalized Gradient Approximation, GGA) [85]: Այ ս  

դեպքո ւ մ  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ ը  կախված  է  նաև  խտո ւ թյ ան  գրադի ե նտի ց ` 

        (41) 

Այ ս  մոտավո ր ո ւ թյ ո ւ նը  ո ւ ղղե ց  ո ր ո շ  անճ շ տո ւ թյ ո ւ ննե ր ը  և  

ք չ աց ր ե ց  սխալ ի  տո կ ո ս ը : Այ ս  մե թո դո վ  հ նարավո ր  ե ղավ  

կանխագո ւ շ ակ ե լ  ֆե ռ ո մագնի ս կանո ւ թյ ո ւ նը  ե ր կաթո ւ մ  և  

հակաֆե ռ ո մագնի ս կանո ւ թյ ո ւ նը  Cr և  Mn-ո ւ մ :  

1.6 Հաշ վարկի  մեթոդը , ընթացքը  և պարամետրերը  

1.6.1 Կոն-Շամի  լ ու ծման մեթոդը  

Խտո ւ թյ ան  Ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ան  հաշ վար կ նե ր  կատար ե լ ո ւ  

համար  ստե ղծ վե լ  ե ն  բազմաթի վ  համակար գ չ այ ի ն  ծ րագր ե ր , օ ր ի նակ ` 

VASP [13,86–88], Quantum Esspresso [89], ABINIT [90] և  այ լ ն : Ամե ն  ծ րագրայ ի ն  

փաթեթ ո ւ նի  ի ր  առավալ ո ւ թյ ո ւ նն  ո ւ  թե ր ո ւ թյ ո ւ նը , սակայ ն  

հաշ վար կայ ի ն  ճ շ տո ւ թյ ամբ  նրանք  գր ե թե  նո ւ յ նն  ե ն  [91]: Մե ր  

կատարած  հաշ վար կ նե ր ը  կատարվե լ  ե ն  VASP (Vienna ab initio Simulation 

Package)  ծ րագրայ ի ն  փաթեթո վ , ո ր ի  հ ի մնական  առավե լ ո ւ թյ ո ւ նը  նրա 

արագագո ր ծ ո ւ թյ ո ւ նն  է :   

Վե ր ը  թվար կ ված  յ ո ւ րաքանչ յ ո ւ ր  ծ րագի ր , հաշ վար կ  կատար ե լ ի ս  

լ ո ւ ծ ո ւ մ  է  Կո ն -Շամի  թե ո ր ե մը  (35): Այ ն  ի ր ե նի ց  նե ր կայ աց նո ւ մ  է  

ի նքնահամաձ այ նե ց ված  (self-consistent) հավասար ո ւ մ , քանի  ո ր  ը ստ (34) 

հավասար ման , -ը  կախված  է  է լ ե կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ ո ւ նի ց , ո ր ը  ի ր  

հ ե ր թի ն  ստաց վո ւ մ  է  ալ ի քայ ի ն  ֆո ւ նկ ց իայ ի ց ` : 

Ինքնահամաձ այ նե ց ված  այ ս  հավասար ո ւ մը  լ ո ւ ծ վո ւ մ  է  մի  քանի  

իտե րաց իանե ր ի  մի ջ ո ց ո վ , ո ր ի  սխեման  բ ե ր ված  է  Նկ . 7: 

Ըստ այ դ  բ լ ո կ  սխե մայ ի , հաշ վար կ ի  ս կ զբ ո ւ մ  վե ր ց վո ւ մ  է  ո ր ևէ  

է լ ե կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ ո ւ ն , այ նո ւ հ ետև  այ դ  խտո ւ թյ ո ւ նի ց  

ստաց վո ւ մ  է  է ֆֆե կտի վ  է լ ե կտր ո նայ ի ն  պոտե նց իալ ը  և  տեղադր վո ւ մ  

է  Կո ն -Շամի  հավասար ման  մե ջ : Լ ո ւ ծ ե լ ո վ  այ ս  հավասար ո ւ մը , 

գտնվո ւ մ  է  ալ ի քայ ի ն  ֆո ւ նկ ց իան , ո ր ի ց  ստաց վո ւ մ  է  նո ր  

է լ ե կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ ո ւ ն : Հ աջ ո ր դ  քայ լ ո ւ մ , այ ն  համե մատվո ւ մ  է  

ս կ զբ նական  է լ կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ ան  հ ետ, ե թե  դրանք  համը նկ նո ւ մ  

ե ն , ո ւ ր ե մն  հավասար ո ւ մը  համար վո ւ մ  է  լ ո ւ ծ ված , ո ր ի ց  հ ետո  

հաշ վվո ւ մ  է  համակար գի  ը նդհանո ւ ր  է նե ր գիան  և  այ լ  բ նո ւ թագր ե ր ը : 
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Նկ . 7 Կո ն -Շամի  հավասար ման  լ ո ւ ծ ման  սխե ման : 

Եթե  ստաց ված  և  հ ի ն  է լ ե կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ ո ւ ննե ր ը  չ ե ն  

համը նկ նո ւ մ , կատարվո ւ մ  է  նո ր  խտո ւ թյ ան  գե նե րաց իա միավո ր ե լ ո վ  

հ ի ն  և  ստաց ված  խտո ւ թյ ո ւ ննե ր ը : Այ ս  գո ր ծ ո ղո ւ թյ ո ւ նը  կատարվո ւ մ  

է  այ նքան  ժամանակ , քանի  դե ռ  նրանց  մի ջ և  տար բ ե ր ո ւ թյ ո ւ նը  չ ի  

դառ նո ւ մ  աննշ ան  (տար բ ե ր ո ւ թյ ան  չ ափը  մո ւ տքագր վո ւ մ  է  ծ րագր ո ւ մ  

օ գտագո ր ծ ո ղի  կ ո ղմի ց ): 

 Կո ն -Շամի  հավասար ո ւ ման  լ ո ւ ծ ո ւ մ  գտնե լ ը  դե ռ  բավարար  չ է  

հ ետազոտվո ղ  համակար գի  կայ ո ւ ն  կառ ո ւ ց ված քը  գտնե լ ո ւ  համար , 

քանի  ո ր  նրա վրա կար ո ղ  ե ն  ազդե լ  ո ւ ժ ե ր : Հ այ տնի  է , ո ր  հ ի մնական  

վի ճ ակ ո ւ մ  գտնվո ղ  համակար գի  է լ ե կտր ո նայ ի ն  խտո ւ թյ ո ւ նի ց  

կար ե լ ի  է  հաշ վե լ  ատոմնե ր ի  կամ  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր  վրա ազդո ղ  ո ւ ժ ե ր ը  

(Հ ե լ ման -Ֆե յ մանի  թե ո ր ե մ ) [82]: Օգտե լ ո վ  ս րանի ց , ծ րագրայ ի ն  

փաթեթնե ր ը  կատար ո ւ մ  ե ն  ի ո նայ ի ն  ռ ե լ աքսաց իա. ո ւ ժ ե ր ը  

հաշ վե լ ո ւ ց  հ ետո  ատոմնե ր ը  տեղափոխվո ւ մ  այ նպե ս , ո ր  նրանց  վրա 

ազդո ղ  ո ւ ժ ե ր ը  լ ի նե լ  մի նի մալ : Իո նայ ի ն  ռ ե լ աքսաց իան  

Հ աշ վե լ  նո ր  է լ ե կտր ո նայ ի ն  
խտո ւ թյ ո ւ նը  

  

Ինքնահամաձ այ նե ց վա
ծ  

Ոչ  

Վե ր ց նե լ  ցանկացած  

 
Կառ ո ւ ց ե լ  է ֆե կտի վ  պոտե նց իալ ը  

 

Լ ո ւ ծ ե լ  Կո ն -Շամի  հավասար ո ւ մը  

  

 

Այ ո  

Հ աշ վե լ  համակար գի  ը նդհանո ւ ր  
է նե ր գիան , ո ւ ժ ե ր ը , ս եփական  

արժե քնե ր ը ... 
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հ ի մանականո ւ մ  կատարվո ւ մ  ե ր կ ո ւ  տար բ ե ր  մե թո դնե ր ո վ ` 

ն յ ո ւ տո ն յ ան  և  խոնար հ ման  գրադի ե նտի  (conjugate gradient) [92]: 

1.6.2 Մուտքագրվող հիմնական պարամետրերը  

Յո ւ րաքանչ յ ո ւ ր  հաշ վար կ ի  ս կ զբ ո ւ մ  անհ րաժե շ տ է  

մո ւ տքագր ե լ  համակար գը  նկարագր ո ղ  և  հաշ վար կ ի  կատարման  

տվյ ալ նե ր : Հ ամակար գը  նկարագր ե լ ի ս  մո ւ տքագր վո ւ մ  է  ատոմնե ր ի  

տիպե ր ը , քանակ ը , բ յ ո ւ ր ե ղական  կառ ո ւ ց ված քը ` տար րական  բ ջ ջ ո ւ մ  

ատոմնե ր ի  դասավո ր ված ո ւ թյ ո ւ նը  և  կ ո ո ր դի նատայ ի ն  համակար գը : 

Հ աշ վար կայ ի ն  մո ւ տքայ ի ն  պարամետր ե ր ի ց  ե ն ` խզման  

է նե ր գիան , k կ ետե ր ի  ցանց ը , պսևդոպոտե նց իալ նե ր ը : Խզման  

է նե ր գիան  օ գտագո ր ծ վո ւ մ  է  սահ մանափակ ե լ ո ւ  հարթ ալ ի քնե ր ի  

բազի ս ը : Ընդհանրապե ս  հարթ ալ ի քնե ր ը  բազի ս ը  բաղկացած  է  անվե ր ջ  

քանակ ո ւ թյ ան  հարթ ալ ի քնե ր ի ց , սակայ ն  թվայ ի ն  հաշ վար կ նե ր ի  

ժամանակ  անհ րաժե շ տ է  սահ մանափակ ե լ  այ ն , ո րպե ս զի  հ նարավո ր  

դար ձ նե լ  հաշ վար կ ը : Օգտվե լ ո վ  Բլ ոխի  թե ո ր ե մի ց  և  է նե ր գիայ ի  

բանաձ ի ց  կար ո ղ  ե նք  գր ե լ  ` 

 

 

Որտե ղ `  –ն  հակադար ձ  ցանց ի  հաստատո ւ նն  է : Ենե ր գիայ ի  խզո ւ մը  

սահ մանվո ւ մ  է ` 

 

Որ ի ց  ե լ նե լ ո վ  հարթ ալ ի քնե ր  բազի ս ը  կ լ ի նի ` 

 

Այ սպի ս ո վ , ծ րագր ի  մո ւ տքի ն  տալ ո վ  խզման  է նե ր գիան , 

կ սահ մանափակ ե նք  հարթ ալ ի քնե ր  բազի ս ը  և  կարագաց նե նք  հաշ վար կ ը  

[92]: 

Բաց ի  խզման  է նե ր գիայ ի ց , հաշ վար կ ը  արագաց նե լ ո ւ  համար  

օ գտագո ր ծ ո ւ մ  ե ն  պսևդոպոտո նց իալ նե ր ը , ո ր ո նք  փոխար ի նո ւ մ  ե ն  

մի ջ ո ւ կ ի ն  մոտ գտնվո ղ  է լ ե կտր ո ննե ր ի  ալ ի քայ ի ն  ֆո ւ նկ ց իանե ր ը : 

Նրանց  նկարագր ե լ ո ւ  համար  բազի ս ը  պետք  է  շ ատ մե ծ  վե ր ց նե լ , ի նչ ը  

դանդաղաց նո ւ մ  է  հաշ վար կ ը , այ դ  պատճ առ ո վ  մի ջ ո ւ կ ի ն  մոտ գտնվո ղ  
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է լ ե կտր ո ննե ր ի  ալ ի քայ ի ն  ֆո ւ նկ ց իան  ը նդհանրաց նո ւ մ  ե ն , ո ր ը  և  

կ ո չ վո ւ մ  է  պսևդոպոտե նց իալ : 

Հ աջ ո ր դ  կար ևո ր  պարամետր ե ր ի ց  է  հակադար ձ  տարած ո ւ թյ ան  

ցանց ի  չ ափը : Խտո ւ թյ ան  Ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  Տե ս ո ւ թյ ան  ցանկացած  

ի նտե գր ման  գո ր ծ ո ղո ւ թյ ո ւ ն  կատար վո ւ մ  է  հակադար ձ  

տարած ո ւ թյ ո ւ նո ւ մ  և  քանի  ո ր , թվայ ի ն  մե թո դնե ր ո ւ մ  ի նտե գր ո ւ մը  

դի ս կ ր ետ է  արվո ւ մ , ապա անհ րաժե շ տ է  տալ  հակադար ձ  ամբ ո ղջ  

տարած ո ւ թյ ո ւ նը  լ ց նո ղ  կ ետե ր ` ցանց , ո ր ո նց ո վ  և  կ կատարվի  

ի նտե գր ո ւ մը : Ցանց ի  ը նտր ման  ամե նահար մար  մե թո դնե ր ի ց  է  

Մո նկ հ ո ր ս թի  մե թո դը  [93]: 

1.6.3 Մակերևու թայ ին հաշ վարկներ  

Հ աշ վար կայ ի ն  ծ րագր ե ր ի  մի ջ ո ց ո վ  կար ե լ ի  է  ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ե լ  

ո չ  միայ ն  ծավալ այ ի ն  ն յ ո ւ թե ր ը , այ լ  նաև  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ը : 

Մակ ե ր ևո ւ յ թը  նկարագր ե լ ո ւ  համար , անհ րաժե շ տ է  տարական  բ ջ ի ջ ը  

բաժանե լ  ե ր կ ո ւ  մաս ի ` մի  մաս ը  զբաղված  կ լ ի նի  ատոմնե ր ո վ , մ յ ո ւ ս ը  

ազատ կ լ ի նի  և  կ կազմի  «վակ ո ւ ո ւ մ» (Նկ . 8): Ընտր ե լ ո վ  

բ յ ո ւ ր ե ղագիտական  ո ւ ղղո ւ թյ ո ւ նը , բ ջ ի ջ ը  կ նե ր կայ աց նի  այ դ  

ո ւ ղղո ւ թյ ան  մակ ե ր ևո ւ յ թը : Բջ ջ ի  դատար կ  մաս ի  չ ափը  պետք  է  ը նտր ե լ  

ամե նաքի չ ը  բ ջ ջ ի  կ ե ս ի  չ ափո վ , ո րպե ս զի  նրա կ ր կ նո ր ի նակ ման  

հ ետևանքո վ  շ ե րտե ր ը  չ փոխազդե ն  մի մ յ անց  վրա: 

 

Նկ . 8 Անագի  ե ր կ օ քս ի դի  (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  բ ջ ի ջ ը , տարած ո ւ թյ ան  
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ե ր ե ք  կ ո ղմե ր ո վ  կ ր կ նակ ի  տարածական  տրանս լ աց իայ ի  դեպքո ւ մ :  

թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

 

  

 

Մակ ե ր ևո ւ թայ ի ն  է նե ր գիան  հաշ վե լ ո ւ  համար , օ գտագո ր ծ ո ւ մ  ե ն  

հ ետև յ ալ  բանաձ ևը  [92] ` 

 

Որտե ղ `  մակ ե ր ևո ւ յ թի  մակ ե ր ե ս ն  է ,  ԽՖՏ -ո վ  հաշ ված  

մակ ե ր ևո ւ յ թի  է նե ր գիան , ` ծավալ այ ի ն  ն յ ո ւ թի  տար րական  բ ջ ջ ի  

է նե ր գիան , n-ը  այ ն  թի վն  է , ո ր ո վ  բազմապատկ ե լ ի ս  կ ստանանք  

մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քի ն  համապատասխան  ծավալ ո վ  բ ջ ի ջ : 

 Հ ար կավո ր  է  նշ ե լ , ո ր  մակ ե ր ևո ւ յ թի  է նե ր գիան  մի շ տ դրական  

է , քանի  ո ր  այ ն  համար վո ւ մ  է  ո չ  կայ ո ւ ն  կամ  գր գռ ված  վի ճ ակ , 

համե մատած  ծավալ այ ի ն  ն յ ո ւ թի  հ ետ: Դա պայ մանավո ր ված  է  նրանո վ , 

ո ր  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  առ կա ատոմնե ր ի  կապե ր ի  մի  մաս ը  լ րաց ված  չ է , 

ի նչ ը  բ ե ր ո ւ մ  է  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  անկայ ո ւ ն  վի ճ ակ ի : 

1.7 Էմպիրիկ  ու ժայ ին դաշտեր  

Հ այ տնի  է , ո ր  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ան  վրա 

հ ի մնված  հաշ վար կ նե ր ը  կար ո ղ  ե ն  լ ի նե լ  բավականի ն  ե ր կարատև  

կախված  ատոմնե ր ի  քանակ ի ց : Ար դե ն  ս կ սած  100 ատոմի ց  այ ս  

հաշ վար կ նե ր ը  դառ նո ւ մ  ե ն  ծանր  կամ  ե ր կարատև  և  պահանջ ո ւ մ  ե ն  

հ զո ր  հաշ վո ղական  սար քավո ր ո ւ մնե ր : Բյ ո ւ ր ե ղի  է նե ր գիան , 

ատոմնե ր ի  կապի , ատոմի զաց իայ ի  է նե ր գիանե ր ը  կար ե լ ի  է  հաշ վե լ  

նաև  օ գտվե լ ո վ  է մպի ր ի կ  ո ւ ժայ ի ն  դաշ տե ր ի ց : Էմպի ր ի կ  աս ե լ ո վ  

հաս կանո ւ մ  ե նք , ո ր  ո ւ ժայ ի ն  դաշ տի  պոտե նց իալ ի  ո ր ո շ  պարամետր ե ր  

ո ր ո շ վո ւ մ  ե ն  փո ր ձ նական  տվյ ալ նե ր ի  հ ետ համաձ այ նաց նե լ ո վ  կամ  

քվանտամեխանի կական  հաշ վար կ նե ր ի  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  օ գտագո ր ծ ե լ ո վ :  

Ու ժայ ի ն  դաշ տե ր ը  բազմազան  ե ն  լ ի նո ւ մ , քանի  ո ր  խնդր ի ց  և  

ն յ ո ւ թի ց  կախված  դաշ տե ր ի  պոտե նց իալ նե ր ի  տե ս քե ր ը  փոփոխվո ւ մ  

ե ն : Ամե նաօ գտագո ր ծ վո ղ  ո ւ ժայ ի ն  պոտե նց իալ նե ր ն  ե ն  Լ ե նար դ -

Ջո նս ի նը  (42)  և  Բո ւ կ ի նգամի նը  (43) [92,94] `   

     (42) 
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          (43) 

Որտե ղ `  մաս ի նկ նե ր ի  մի ջ և  հ ե ռավո ր ո ւ թյ ո ւ նն  է ,  և    Լ ե նար դ -

Ջո նս ի  պոտե նց իալ ի  է մպի ր ի կ  ո ր ո շ վո ղ  գո ր ծակ ի ց նե ր ն  ե ն , ի ս կ   և  

-ն  `Բո ւ կ ի նգամի  պոտե նց իալ ի նը : 

Այ ս  ե ր կ ո ւ  պոտե նց իալ նե ր ը  ո ւ նե ն  ի ր ե նց  առավե լ ո ւ թյ ո ւ ննե ր ը  և  

թե ր ո ւ թյ ո ւ ննե ր ը : Բո ւ կ ի նգամի  պոտե նց իալ ը  ավե լ ի  լ ավ  է  

նկարագր ո ւ մ  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի  և  ատոմնե ր ի  մի ջ և  վանո ղական  ո ւ ժ ը , 

քան  Լ ե նար դ -Ջո նս ը , բայ ց  հաշ վե լ ո ւ  ե ր կարատևո ւ թյ ան  

տե սանկ յ ո ւ նի ց  այ ն  ավե լ ի  դանդաղ  է , քանի  ո ր  նրա բանաձ ևո ւ մ  առ կա 

է  է քսպո նե նց իալ  անդամ : Լ ե նար դ -Ջո նս ի  պոտե նց իալ ի  

առավե լ ո ւ թյ ո ւ նը  կայ անո ւ մ  է  նրանո ւ մ , ո ր  նրա է մպի ր ի կ  ձ ևո վ  

ո ր ո շ վո ղ  գո ր ծակ ի ց նե ր ի  քանկ ը  ավե լ ի  քի չ  է , դրանո վ  ի ս կ  

հ ե շ տաց նե լ ո վ  համակար գո ւ մ  պր ո ց ե ս ի  մո դե լ ավո ր ո ւ մը : 

1.8 Բյ ու րեղական կառու ցվածքների  փնտրման էվոլ յ ու ցիոն մեթոդ 

 Ցանկացած  ն յ ո ւ թի  հատկ ո ւ թյ ո ւ ննե ր ը  ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ե լ ո ւ  

համար  շ ատ կար ևո ր  է  ճ շ գրտո ր ե ն  ի մանալ  նրա կառ ո ւ ց ված քը : Այ ն  

թո ւ յ լ  է  տալ ի ս  տե սականո ր ե ն  հաշ վար կ ե լ  գր ե թե  բ ո լ ո ր   ֆի զի կական  

և  քի միական  հատկ ո ւ թյ ո ւ ննե ր ը ` օ գտվե լ ո վ  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  

տե ս ո ւ թյ ո ւ նի ց : Անհայ տ կառ ո ւ ց ված քո վ  ն յ ո ւ թի  ատոմե նե ր ի  

դասավո ր ված ո ւ թյ ո ւ նը  գտնե լ ո ւ  համար  հար կավո ր  է  կամ  կատար ե լ  

փո ր ձ արարական  աշ խատանքնե ր  կամ  օ գտվե լ ո վ  արդե ն  ի ս կ  հայ տնի  

կառ ո ւ ց ված քնե ր ի ց  և  կատար ե լ ո վ  փոքր  փոփոխո ւ թյ ո ւ ննե ր , փո ր ձ ե լ  

տե սականո ր ե ն  գնտե լ  այ ն : Կայ ո ւ ն  կառ ո ւ ց ված քը  տե սականո ր ե ն  

գտնե լ ո ւ  համար  պետք  է  հաշ վե լ  բ յ ո ւ ր ե ղի  ազատ է նե ր գիան : 

Նվազագո ւ յ ն  է նե ր գիա ո ւ նե ց ո ղ  կառ ո ւ ց ված քը  կ լ ի նի  

ամե նակայ ո ւ նը : Սակայ ն , տե սականո ր ե ն  կանխագո ւ շ ակ ե լ  լ ի ո վի ն  

անհայ տ կառ ո ւ ց ված ք  ո ւ նե ց ո ղ  բ յ ո ւ ր ե ղի  կառ ո ւ ց ված քը  համար վո ւ մ  

է ր  անհ նար ի ն  խնդի ր  մի նչ և  վե ր ջ ի ն  տասնամ յ ակ ը , քանի  ո ր   

տար րական  բ ջ ջ ո ւ մ   ատոմնե ր ի  հ նարավո ր  դասավո ր ված ո ւ թյ ո ւ ննե ր ի  

քանակ ը  հաս նո ւ մ  է  աստղաբաշ խական  թվե ր ի ` նո ւ յ նի ս կ  10 ատոմնե ր ի  

դեպքո ւ մ : Հ ետևայ լ  բանաձ ևո ւ մ  տրված  է  կառ ո ւ ց ված քնե ր ի  

հ նարավո ր  քանակ ը  հաշ վար կ ե լ ո ւ  բանաձ ևը ` 
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     (44) 

Որտե ղ ` N ատոմնե ր ի  քանակ ն  է  բ յ ո ւ ր ե ղի  բ ջ ջ ո ւ մ , V բ ջ ջ ի   ծավալ ն  է ,  

ատոմնե ր ի  մի ջ և  կապի  բ նո ւ թագրական  ե ր կար ո ւ թյ ո ւ նը , ո ր ը  

ը նդո ւ նվո ւ մ  է  : Այ ստե ղի ց  ե ր ևո ւ մ  է , ե ր կ ո ւ  տե սակ ի  ատոմնե ր ի  

դեպքո ւ մ ,  չ ափ ո ւ նե ց ո ղ  տար րական  բ ջ ջ ի   և  նրանո ւ մ  10 ատոմնե ր ի  

դեպքո ւ մ , հանարավո ր  տար բ ե րակ նե ր ը  հաս նո ւ մ  ե ն  մի նչ և   : Պարզ  

է  դառ նո ւ մ , ո ր  քննար կ ե լ  այ դքան  տար բ ե րակ  անի րական  է  և  

անհար ժե շ տ ե ն  այ նպի ս ի  փնտր ման  մե թո դնե ր , ո ր ո նք  այ դ  

բազմո ւ թյ ո ւ նի ց  կ ը նտր ե ն  ամենակայ ո ւ ննե ր ը : Առաջ ի ն  և  միակ  

այ դպի ս ի  մե թո դն  է  USPEX-ը  (Universal Structure Predictor: Evolutionary 

Xtallography), ո ր ը  աշ խատո ւ մ  է  է վո լ ո ւ ց ի ո ն  ալ գո ր ի թմո վ  [95–98]: USPEX –

ի ն  ն յ ո ւ թի  բ յ ո ւ ր ե ղական  կառ ո ւ ց ված քը  գնտե լ ո ւ  համար  անհ րաժե շ տ 

է  միայ ն  նրա քի միական  բաղադր ո ւ թյ ո ւ նը : Նրա աշ խատանքայ ի ն  

ս կ զբ ո ւ նքը  հ ետև յ ալ ն  է ` 1) Առաջ ի ն  քայ լ ո ւ մ  USPEX-ը  

պատահականո ր ե ն  գե նե րաց նո ւ մ  է  տրված  քի միական  

բաղադր ո ւ թյ ո ւ նո վ  տար րական  բ ջ ի ջ նե ր : Այ դ  առաջ ի ն  գե նե րաց ված  

բ ջ ի ջ նե ր ի  խո ւ մբ ը  կ ո չ վո ւ մ  է  ս ե ր ո ւ նդ  (generation).  

 2) Օգտագո ր ծ ե լ ո վ  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ո ւ նը  կամ  այ լ  

տե ս ո ւ թո ւ ննե ր , հաշ վվո ւ մ  է  այ դ  կառ ո ւ ց ված քնե ր ի  ազատ է նե ր գիան : 

 3) Այ դ  ս ե ր նդի  մի ջ ի ց  ը նտր վո ւ մ  ե ն  այ ն  սաղմե ր ը  կամ  բ ջ ի ջ նե ր ը , 

ո ր ո նք  ո ւ նե ն  մի նի մալ  ազատ է նե ր գիա: Այ դ  ը նտր ված  բ ջ ի ջ նե ր ի ց  

(ծ նո ղնե ր ի ց ) ո ր ո շ  գո ր ծ ո ղո ւ թյ ո ւ ննե ր ի  շ նո ր հ ի վ , ո ր ո նք  կ ո չ վո ւ մ  

ե ն  օպե րատո ր նե ր , ստաց վո ւ մ  է  նո ր  ս ե ր ո ւ նդ :  

4) Բազմաթի վ  անգամ  կ ր կ նե լ ո վ  այ ս  պր ո ց ե ս ը , այ ս ի նքն  մի  քանի  

անգամ  ստե ղծ ե լ ո վ  նո ր , ավե լ ի  լ ավ  ս ե ր ո ւ նդ , հ նարավո ր  է  դառ նո ւ մ  

գտնե լ  ամե նա կայ ո ւ ն  բ յ ո ւ ր ե ղի  բ ջ ի ջ ը : Սե ր ո ւ նդնե ր ի  ստե ղծ ո ւ մը  

կանգնե ց վո ւ մ  է  այ ն  ժամանակ , ե ր բ  նո ւ յ ն  բ ջ ի ջ ը  ը նտր վո ւ մ  է  ո րպե ս  

լ ավագո ւ յ նը  մի  քանի  անգամ :  

 Օպե րատո ր նե ր ի ց  ե ն  ժառանգականո ւ թյ ան , մո ւ տաց իայ ի , 

տեղափոխման  կամ  պեր մո ւ տաց իայ ի , պատահականո ւ թյ ան  

օպե րատո ր նե ր ը : Ժառանգո ւ թյ ան  օպե րատո ր ը , վե ր ց նո ւ մ  է  

լ ավագո ւ յ ն   բ ջ ի ջ նե ր ի ց  ե ր կ ո ւ ս ի ն , նրանց ի ց  վե ր ց նո ւ մ  

հատկ ո ւ թյ ո ւ ննե ր ը  և  կառ ո ւ ց ո ւ մ  նո ր  բ ջ ի ջ : Հ ատկո ւ թյ ո ւ ննե ր ը ` դա 

բ ջ ջ ի   ս ի մետր իան  և  կառ ո ւ ց վաքայ ի ն  ո ր ո շ  բ նո ւ թագր ե ր  ե ն , օ ր ի նակ ` 



40 
 

ատոմնե ր ի  մի ջ և  հ ե ռավո ր ո ւ թյ ո ւ ն ը  և  դասավո ր ո ւ թյ ո ւ ն ը : 

Մո ւ տաց իան  տեղի  է  ո ւ նե նո ւ մ  օ գտվե լ ո վ  միայ ն  մե կ  ծ նո ղի ց , և  

նրանո ւ մ  տեղաշ ար ժվո ւ մ  ե ն  ատոմնե ր ը  պատահական  ս կ զբ ո ւ նքո վ : 

Տե ղափոխման  ժամանակ  տար բ ե ր  տե սակ ի  ատոմնե ր ը  մի  բ ջ ջ ո ւ մ   

տեղե ր ո վ  փոխվո ւ մ  ե ն , ի ս կ  պատահականո ւ թյ ան  օպե րատո ր ը  

պատահական  ատոմական  կառ ո ւ ց ված քո վ  բ յ ո ւ ր ե ղի  բ ջ ի ջ  է  

կառ ո ւ ց ո ւ մ : 

 Այ սպի ս ո վ , վե ր ը  նկարագր ված  մե թո դի  մի ջ ո ց ո վ  հ նարավո ր  է  

դառ նո ւ մ  ո ւ նե նալ ո վ  միայ ն  ն յ ո ւ թի  քի միական  բաղադր ո ւ թյ ո ւ նը  

գտնե լ  նրա բ յ ո ւ ր ե ղական  կառ ո ւ ց ված քը : USPEX-ի  մի ջ ո ց ո վ  շ ատ կար ճ  

ժամանակ ո ւ մ  կար ե լ ի  է  գտնե լ , ո ր  ածխած ի նը  կար ո ղ  է  ո ւ նե նալ  

գրաֆիտի , ալ մաստի  և  լ ո նս դե լ իտի  կառ ո ւ ց ված քնե ր , տար բ ե ր  

արտաքի ն  պայ մաննե ր ո ւ մ  [99]: Հ այ տնագո ր ծ վե լ  ե ն  այ նպի ս ի  

անսպաս ե լ ի  միաց ո ւ թյ ո ւ ննե ր , ի նչ պի ս ի ք  ե ն  NaCl7, Na7Cl և  այ լ ն : Այ ս  

ծ րագր ի  մի ջ ո ց ո վ  կար ե լ ի  է  կանխագո ւ շ ակ ե լ  նաև  բ յ ո ւ ր ե ղնե ր ի  

մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  նո ւ յ նպե ս , մի ջ ավայ ր ի  տար բ ե ր  

պայ մաննե ր ի  դեպքո ւ մ :  

1.9 Խնդրի  դրվածքը  

 Սե նս ո ր նե ր ի  պարամետր ե ր ի  կատար ե լ ագո ր ծ ման  համար  

անհ րաժե շ տ է   տե սականո ր ե ն  ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ե լ  և  մո դե լ ավո ր ե լ  

ի նչ պե ս  ադս ո ր բ ց ի ո ն  պր ո ց ե ս նե ր ը , այ նպե ս  է լ  մակ ե ր ևո ւ թայ ի ն  

կառ ո ւ ց ված քնե ր ը : Չնայ ած  նրան , ո ր  անագի  ե ր կ օ քս ի դը  լ այ նո ր ե ն  

կ ի րառ վո ւ մ  է  ս ե նս ո րայ ի ն  տեխնո լ ո գիանե ր ո ւ մ , մի նչ և  այ ս օ ր  

անհայ տ է  մնո ւ մ  նրա մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  գազե ր ի  առ կայ ո ւ թյ ամբ  տեղի  

ո ւ նե ց ո ղ  պր ո ց ե ս նե ր ի  ազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  ս ե նս ո ր ի  պարամետր ե ր ի  վրա: 

Այ պի ս ո վ , ս ո ւ յ ն  ատենախո ս ո ւ թյ ո ւ նո ւ մ  քննար կ վե լ  ե ն  հ ետև յ ալ  

խնդի ր նե ր ը ` 

 Օգտագո ր ծ ե լ ո վ  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ո ւ նը  

ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ե լ  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  տար բ ե ր  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  և  

գազե ր ի  մի ջ և  տեղի  ո ւ նե ց ո ղ  ադս ո ր բ ց իայ ի  պր ո ց ե ս նե ր ը : 

 Պար զե լ , թե  ո ր   անագի  ե ր կ օ քս ի դի  մակ ե ր ևո ւ թայ ի ն  

ո ւ ղղո ւ թյ ո ւ ննե ր ի  դեպքո ւ մ  ս ե նս ո ր ը  ավե լ ի  զգայ ո ւ ն  կ լ ի նի  

ածխած նայ ի ն  մո նո օ քս ի դի  նկատմամբ : 

 Ու ս ո ւ մնաս ի ր ե լ  ջ ր ի  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի  

ադս ո ր բ ց իան  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  տար բ ե ր  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  վրա և  
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պարզե լ  այ ն  արտաքի ն  պայ մաննե ր ը , ո ր ի  դեպքո ւ մ   ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ ը  

ադս ո ր բաց վե լ ո ւ ց  կտար րալ ո ւ ծ վի : 

 Ու ս ո ւ մնաս ի ր ե լ  կ ո բալ տո վ  լ ե գի րաց ված  ծավալ այ ի ն  ն յ ո ւ թո ւ մ  

կ ո բալ տի  և  թթված նի  վականս իայ ի  փոխդասավո ր ված ո ւ թյ ո ւ նը : 

 Պար զե լ  կ ո բալ տո վ  լ ե գի րաց ված  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  

մակ ե ր ևո ւ թայ ի ն  կառ ո ւ ց ված քը  արտաքի ն  տար բ ե ր  պայ մաննե ր ո ւ մ : 

 Ու ս ո ւ մնաս ի ր ե լ  բ յ ո ւ ր ե ղական  կառ ո ւ ց ված քի  փոփոխո ւ թյ ո ւ նը  

կ ո բալ տի  լ ե գի րաց ման  տար բ ե ր  ատոմայ ի ն  տո կ ո սայ նո ւ թյ ան  

դեպքո ւ մ : 

 Պար զե լ  կ ո բալ տո վ  լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ , կ ի սահաղո ր դչ այ ի ն  

գազայ ի ն  ս ե նս ո ր նե ր ի  զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  մե ծաց ման  պատճ առ ը  ջ րած նի  

նկատմամբ : 

 

 

 

ԳԼՈՒԽ II ԱԾԽԱԾՆԻ ՄՈՆՈՕՔՍԻԴԻ ՓՈԽԱԶԴԵՑՈՒԹՅՈՒՆԸ ԱՆԱԳԻ 
ԵՐԿՕՔՍԻԴԻ ՄԱԿԵՐԵՎՈՒՅԹՆԵՐԻ ՀԵՏ 

2.1 Ներածու թյ ու ն 

 Ածխած նայ ի ն  մո նո օ քս ի դը  հայ տնի  է  ո րպե ս  թո ւ յ նավո ր  գազ , 

ո ր ը  չ ո ւ նի  ո չ  հ ոտ ո չ  գո ւ յ ն , ի նչ ի  պատճ առ ո վ  այ ն  ավե լ ի  վտանգավո ր  

է : Ածխած նի  ե ր կ օ քս ի դ   գազը  հ նարավո ր  է  գրանց ե լ  անագի  ե ր կ օ քս ի դ  

կ ի սահաղո ր դչ ի  հ ի ման  վրա` կառ ո ւ ց ված  ս ե նս ո ր նե ր ի  մի ջ ո ց ո վ : 

Սակայ ն , արագ  զար գաց ո ղ  աշ խար հ ո ւ մ  մե ծ  պահանջ ար կ  է  առաջ անո ւ մ  

ավե լ ի  զգայ ո ւ ն  և  բար ձ ր ո րակ  ս ե նս ո ր նե ր ի : Սե նս ո ր նե ր ը  

կատար ե լ ագո ր ծ ե լ ո ւ  համար  պետք  է  առաջ ի ն  հ ե ր թի ն  հաս կանալ  

բ ո լ ո ր  պր ո ց ե ս նե ր ը , ո ր ո նք  տեղի  ե ն  ո ւ նե նո ւ մ  գազի  մո լ ե կ ո ւ լ ի  և  

զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թի  մակ ե ր ևո ւ յ թի  մի ջ և : 

 Ինչ պե ս  նշ վե լ  է  առաջ ի ն  գ լ խո ւ մ , CO գազի  ադս ո ր բ ց իան  SnO2 

կ ի սահաղո ր դչ ի  վրա տեղի  է  ո ւ նե նո ւ մ  Մար ս -վան  Կռ ե վե լ ե ն  

մեխանի զմո վ  [100,101]: Ըստ այ դ  մեխանի զմի , փոխազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  տեղի  

է  ո ւ նե նո ւ մ  ե ր ե ք  փո ւ լ ո վ : Առաջ ի նո ւ մ `  կ ի սահաղո ր դչ ի  

մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  մոտե ց ո ղ  մո լ ե կ ո ւ լ ը  փոխազդե ց ո ւ թյ ան  մե ջ  է  

մտնո ւ մ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  թթված նի  հ ետ, կազմո ւ մ  ածխած նի  ե ր կ օ քս ի դ  

(CO2) և  պո կ ե լ ո վ  այ դ  թթված ի նը ` առաջ աց նո ւ մ  վականս իա: Եր կ ր ո ր դ  
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փո ւ լ ո ւ մ , այ դ  վականս իան  լ ց վո ւ մ  է  մի ջ ավայ ր ի  թթված նո վ , ի ս կ  

ե ր ր ո ր դո ւ մ ` այ լ  CO փոխազդե լ ո վ  այ դ  թթված նի  հ ետ առաջ աց նո ւ մ  նո ր  

ածխած նի  ե ր կ օ քս ի դի  մո լ ե կ ո ւ լ , թո ղնե լ ո վ  մակ ե ր ևո ւ յ թը  

համապատասխան  ս կ զբ նական  վի ճ ակ ի ն  [41]: Փո ր ձ արարական  

արդ յ ո ւ նքնե ր ը  հաստատո ւ մ  ե ն , ո ր  ադս ո ր բ ց իան  համապատասխանո ւ մ  

է  Մար ս -վան  Կռ ե վե լ ե նի  մեխանի զմի ն , սակայ ն  մի նչ  այ ժմ  ատոմական  

չ ափե ր ի  պր ո ց ե ս նե ր ը  դե ռ  մնո ւ մ  ե ն  անհայ տ: Այ դպի ս ի  պր ո ց ե ս նե ր ի ց  

ե ն ` լ ի ց քակ ի ր նե ր ի  փոխանակ ո ւ մը , մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քի  

փոփոխո ւ թյ ո ւ նը : Նո ւ յ նատիպ հար ց ե ր ը  հ նարավո ր  է  տե սականո ր ե ն  

ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ե լ  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ան  շ նո ր հ ի վ :   

Ինչ պե ս  հայ տնի  է , ադս ո ր բ ց ի ո ն  պր ո ց ե ս ի  վրա շ ատ մե ծ  

ազդե ց ո ւ թյ ո ւ ն  ո ւ նի  կ ի սահաղո ր դչ ի  մակ ե ր ևո ւ յ թը , ո ր ի  

կառ ո ւ ց ված քը  փոփոխվո ւ մ  է  կախված  ո ւ ղղո ւ թյ ո ւ նի ց : Ըստ 

փո ր ձ արարական  և  տե սական  արդ յ ո ւ նքնե ր ի , անագի  ե ր կ օ քս ի դը  

կար ո ղ  է  ո ւ նե նալ  հ ետև յ ալ  մակ ե ր ևո ւ թայ ի ն  ո ւ ղղո ւ թյ ո ւ ննե ր ը ` 

(110), (100), (101), (001) [17,25,100]: Ըստ Վո ւ լ ֆի  կանո նի  ամե նացած ր  ազատ 

է նե ր գիայ ո վ  մակ ե ր ևո ւ յ թը  կ ո ւ նե նա ամե նամե ծ  մակ ե ր ե ս ը  

բ յ ո ւ ր ե ղի  աճ ե ց ման  ժամանակ , այ ս  դեպքո ւ մ  դա (110) մակ ե ր ևո ւ յ թն  է : 

Այ դ  պատճ առ ո վ  տե սական  հաշ վար կ նե ր ը   հ ի մնականո ւ մ  կատարվե լ  ե ն  

(110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  համար , քանի  ո ր  ս ե նս ո ր ի  մակ ե ր ևո ւ յ թը  

պատրաստե լ ի ս  այ դ  ո ւ ղղո ւ թյ ո ւ նը  կ գե րակ շ ռ ի  մնացած նե ր ի ն : 

Հ ետև յ ալ  աշ խատանքնե ր ո ւ մ  [100] ց ո ւ յ ց  է  տրված , ո ր  ածխած նի  

մո նո օ քս ի դը  վե րած վո ւ մ  է  ե ր կ օ քս ի դի  և  թո ղնո ւ մ  է  վականս իա 

մակ ե ր ևո ւ յ թի ն , այ ս ի նքն  ԽՖՏ -ը  նո ւ յ նպե ս  փաստո ւ մ  է , ո ր  Մար ս -վան  

Կռ ե վե լ ե նի  մեխանի զմը  գո ր ծ ո ւ մ  է : Նմանատիպ աշ խատանք  է  

կատարված  նաև  (100) մակ ե ր ևո ւ յ թի  համար , ո րտե ղ   գո ր ծ ո ւ մ  է  նո ւ յ ն  

ադս ո ր բ ց ի ո ն  մեխանի զմը  [8]: Տե սական  հաշ վար կ նե ր ը  (101) և  (001) 

մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  համար  արված  չ ե ն : 

Կի րառական  շ ատ մե ծ  կար ևո ր ո ւ թյ ո ւ ն  ո ւ նի  այ նպի ս ի  

մակ ե ր ևո ւ յ թի  պատրաստո ւ մը , ո ր ը  ամե նազգայ ո ւ նը  կ լ ի նի  տվյ ալ  

գազի  համար : Այ դ  խնդի ր ը  լ ո ւ ծ ե լ ո ւ  համար  անհ րաժե շ տ է  պարզե լ . 

1) Ար դ յ ո ք  Մար ս -վան  Կռ ե վե լ ե նի  մեխանի զմը  գո ր ծ ո ւ մ  է  անագի  

ե ր կ օ քս ի դի  բ ո լ ո ր  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  համար : 

2) Ինչ քան  լ ի ց քակ ի ր նե ր  ե ն  փոխանակ վո ւ մ  գազի  և  

մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  մի ջ և  ադս ո ր բ ց իայ ի  ժամանակ : 
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2.2 Տեսական հաշ վարկների  մեթոդները  

 Վե ր ը  նշ ված  խնդի ր նե ր ը  լ ո ւ ծ ե լ ո ւ  և  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  

տե ս ո ւ թյ ան  մի ջ ո ց ո վ  ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ե լ ո ւ  համար  օ գտագո ր ծ վե լ  է  

VASP ծ րագրայ ի ն  փաթեթը  [86,87,102]: Հ աշ վար կ ի  հ ի մնական  

պարամետր ե ր ը  հ ետև յ ալ ն  ե ն . 

1) Որպե ս  փոխանակա-կ ո ռ ե լ աց ի ո ն  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  օ գտագո ր ծ վե լ  է  

Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE), ո ր ը  ի ր  հ ե րթի ն  պատկանո ւ մ  է  

ը նդհանրաց ված  գրանդի ե նտայ ի ն  մոտար կ ո ւ մի ն  (GGA) [85]: 

2) Հ արթ ալ ի քնե ր ի  բազի ս ի  խզման  է նե ր գիան  ը նտր ված  է  500 է Վ, 

ո ր ի  դեպքո ւ մ  համակար գի  ը նդհանո ւ ր  է նե ր գիան  զո ւ գամիտո ւ մ  

է  ի ր  վե ր ջ նական  արժե քի ն : 

3)  Մակ ե ր ևո ւ թայ ի ն  կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  ռ ե լ աքսաց վե լ  ե ն  Conjugate 

Gradient մե թո դո վ , այ նքան  ժամանակ  քանի  դե ռ  նրանց  վրա ազդո ղ  

ո ւ ժը  փոքր  է  ե ղե լ  0.01 է Վ/Å : 

4) Բր ի լ յ ո ւ ե նի  զո նան  նկարագր ե լ ո ւ  համար  օ գտագո ր ծ ե լ  ե նք  

Monkhorst-Pack-ի  սխե ման , ո ր ո ւ մ  ցանց ը  ը նտր ված  է ր  հ ետև յ ալ  

չ ափի ` 6x6x1 [93]: 

Նախո ր դ  գ լ խո ւ մ  նշ վե լ  է ր , ո ր  գազի  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի  և  

մակ ե ր ևո ւ յ թի  մի ջ և  լ ի ց քակ ի ր նե ր ի  փոխանակ ո ւ մը  կար ևո ր  դե ր  է  

խաղո ւ մ  ս ե նս ո ր ի  զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  վրա [3,101,103,104], այ դ  ի ս կ  

պատճ առ ո վ , ռ ե լ աքսաց ված  կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  գտնե լ ո ւ ց  հ ետո , 

հաշ վվե լ  է  լ ի ց քակ ի ր նե ր ի  բաշ խո ւ մը  ը ստ Բե յ դե ր ի  մե թո դի  [105–107]:  

Գազի  ադս ո ր բ ց իայ ի  հ ետևանքո վ  ստաց ված  համակար գի  հ նարավո ր  

կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  գտնե լ ո ւ  համար  անհ րաժե շ տ է  յ ո ւ րաքանչ յ ո ւ ր  

կառ ո ւ ց ված քի  համար  հաշ վե լ  ադս ո ր բ ց իայ ի  է նե ր գիան , ո ր ը  տրվո ւ մ  

է  հ ետև յ ալ  բանաձ ևո վ  [82,92] ` 

      (45) 

Որտե ղ `  մակ ե ր ևո ւ յ թի  ամբ ո ղջ  է նե ր գիան  է , հաշ ված  ԽՖՏ -ի  

մի ջ ո ց ո վ , ե ր բ  նրա վրա ադս ո ր բաց վե լ  է  գազի  մո լ ե կ ո ւ լ ը ,  

մակ ե ր ևո ւ յ թի  է նե ր գիան  է  առանց  նրա վրա ադս ո ր բաց ված  

մո լ ե կ ո ւ լ ի ,  մե կ  ածխած նայ ի ն  մո լ ե կ ո ւ լ ի  է նե ր գիան  է : Այ ն  

կառ ո ւ ց ված քնե ր ի  համար , ո ր ի  ադս ո ր բ ց իայ ի  է նե ր գիան  դրական  է  

պր ո ց ե ս ը  համար վո ւ մ  է  է նդո թե ր մի կ  [94], այ ս ի նքն  տվյ ալ  
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կառ ո ւ ց վաքը  շ ահավետ չ է : Ադս ո ր բ ց իայ ի  է նե ր գիայ ի  բացասական  

լ ի նե լ ո ւ  դեպքո ւ մ  պր ո ց ե ս ը  համար վո ւ մ  է  է կ ս ո թե ր մի կ  [94], այ ս ի նքն  

տվյ ալ  կառ ո ւ ց ված քը  շ ահավետ է  է նե ր գիայ ի  տե սանկ յ ո ւ նի ց : 

Այ սպի ս ո վ , ամե նակայ ո ւ ն  կառ ո ւ ց վաքը  գտնե լ ո ւ  համար  անհ րաժե շ տ 

է  ս կ զբ ի ց  գտնե լ  հ նարավո ր  ադս ո ր բ ց իաի  տեղե ր ը  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա, 

այ նո ւ հ ետև  այ դ  տեղե ր ի  վրա գազի  մո լ ե կ ո ւ լ  ադս ո ր բաց նե լ  և  

կատար ե լ  հաշ վար կ  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց իանալ  տե ս ո ւ թյ ամբ : Հ աշ վար կ ի  

արդ յ ո ւ նքո ւ մ  ստաց ված  համակար գի  է նե ր գիանե ր ը  օ գտագո ր ծ ե լ ո վ , 

հաշ վվո ւ մ  ե ն  ադս ո ր բ ց ի ո ն  է նե ր գիանե ր ը , ո ր ո նց ի ց  մո դո ւ լ ո վ  

ամե նամե ծ ը , բացասական  է նե ր գիայ ո վ  կառ ո ւ ց ված քը  կ լ ի նի  

ամե նակայ ո ւ նը :  

Մե ր  հաշ վար կ նե ր ո ւ մ  մակ ե ր ևո ւ յ թը  նկարագր ե լ ո ւ  համար  

տար րական  բ ջ ջ ո ւ մ   վե ր ց ր ե լ  ե նք  ը նդհանո ւ ր  18-ի ց  մի նչ և  24 ատոմ , 

հաստատո ւ ն  պահ ե լ ո վ  բ ջ ջ ո ւ մ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  հաստո ւ թյ ո ւ նը ` 12Å : 

Հ աշ վար կ նե ր ի   վե ր ջ նական  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  ստո ւ գվե լ  ե ն  ավե լ ի  մե ծ  

տար րական  բ ջ ի ջ ո վ , սակայ ն  է նե ր գիանե ր ի  մի ջ և  տար բ ե ր ո ւ թյ ո ւ նը  

աննշ ան  է  ե ղե լ , ի նչ ը  վկայ ո ւ մ  է  վե ր ջ նական  արդ յ ո ւ նքնե ր ի  

ճ շ տո ւ թյ ան  մաս ի ն : Բո լ ո ր  հաշ վար կ նե ր ո ւ մ  բ ջ ջ ի  դատար կ  մաս ը  

վե ր ց րած  է  15Å [108–111]:  

2.3 Ադսորբցիան (110) մակերևու յ թի  վրա 

2.3.1 Մակերևու յ թի  կառու ցվածքը   

Այ ս  մակ ե ր ևո ւ յ թը  նկարագր ո ղ  տար րական  բ ջ ի ջ ը  բաղկացած  է  4 

շ ե րտե ր ի ց : Ամե ն  մի  այ դպի ս ի  շ ե րտո ւ մ  կա 2 անագի  ատոմ  և   4  

թթված նի  ատոմ : Իր  հ ե ր թի ն , այ դ  շ ե րտե ր ը  բաղկացած  ե ն  ե ր ե ք  

ե նթաշ ե րտե ր ի ց ` վե ր ևի  շ ե րտո ւ մ   թթված ի ն  է , մե ջ տե ղո ւ մ ` 

ե ր կ ո ւ ական  անագ  ո ւ  թթված ի ն , ի ս կ  ստո ր ի նը ` միայ ն  թթված նի ց  (Նկ . 9): 

Հ աշ վար կ ի  ը նթաց քո ւ մ  այ ս  բ ո լ ո ր  շ ե րտե ր ի  ատոմնե ր ը  ռ ե լ աքսաց վե լ  

ե ն :  



45 
 

 

Նկ . 9 (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քը :  թթված նի , անագի  
ատոմնե ր : 

 Գազայ ի ն  ս ե նս ո ր նե ր ի  համար  շ ատ կար ևո ր  է  վե ր ի ն  շ ե րտի  

կառ ո ւ ց ված քը  և  բաղադր ո ւ թյ ո ւ նը , քանի  ո ր  գազի  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի  

հ ետ փոխազդե ց ո ւ թյ ան  մե ջ  ե ն  մտնո ւ մ  հ ե նց  այ դ  շ ե րտը : (110) 

մակ ե ր ևո ւ յ թի  դեպքո ւ մ , ամե նավե ր ի ն  ե նթաշ ե րտը  բաղկացած  է  

թթված նի ց , ո ր ն  ամե նահավանական  գազի  ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ե նտր ո նն  է  

(O2c), այ ն  պայ մանականո ր ե ն  կանվանե նք  կամր ջ այ ի ն  ադս ո ր բ ց ի ո ն  

կ ե նտր ո ն  (Նկ . 10): Այ դ  թթված ի նը  կ ո վալ ե նտ կապո վ  միաց ված  է  ստո ր ի ն  

ե նթաշ ե րտի  ե ր կ ո ւ  անագի  ատոմնե ր ի ն : 

Գազի  մո լ ե կ ո ւ լ ի  հ նարավո ր  ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ե նտր ո ն  կար ո ղ  է  

հանդի սանալ  նաև  ե ր կ ր ո ր դ  ե նթաշ ե րտի  անագի  ատոմը  (Sn5c)  և  

թթված ի նը  (O3c): Անագի  ատոմը  շ ր ջ ապատված  է  հ ի նգ  թթված նո վ , ի ս կ  

թթված ի նը  ի ր  հ ե ր թի ն  միաց ված  է  ե ր ե ք  անագի  ատոմնե ր ի  ` ի նչ պե ս  

ծավալ այ ի ն  ն յ ո ւ թո ւ մ : 
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Նկ . 10 (110) վրա ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ե նտր ո ննե ր ը :  թթված նի , անագի  
ատոմնե ր : 

Ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ե նտր ո ննե ր  հանդի սաց ո ղ  ատոմնե ր ի  կապե ր ի  քանակ ը , 

ո ր ը  կ ո չ վո ւ մ  է  նաև  կ ո ո ր դի նաց ի ո ն  թի վ , կար ևո ր  պարամետր  է  

գնահատե լ ո ւ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  ռ եակտի վո ւ թյ ո ւ նը : Եթե  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  

առ կա ե ն  շ ատ ատոմնե ր , ո ր ո նք  ո ւ նե ն  չ լ րաց ված  կապե ր , ապա 

փոխազդե ց ո ւ թյ ան  ժամանակ  նրանք  կար ո ղ  ե ն  փոխանակ ե լ  

է լ ե կտր ո ննե ր , այ դպի ս ո վ  և  ավե լ աց նե լ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  

ռ եակտի վո ւ թյ ո ւ նը : 

 Ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ե նտր ո ննե ր ի ն  գազի  մո լ ե կ ո ւ լ ը ` ածխած նայ ի ն  

մո նո օ քս ի դը , կար ո ղ  է  մոտե նալ  կամ  թթված նի  մո լ ե կ ո ւ լ ո վ  ո ւ ղղված  

դեպի  մակ ե ր ևո ւ յ թը , կամ  ածխած նի  մո լ ե կ ո ւ լ ո վ  ո ւ ղղված  դեպի  

մակ ե ր ևո ւ յ թը : Ամե ն  ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ետի  համար  անհ րաժե շ տ է  

կատար ե լ  ե ր կ ո ւ  հաշ վար կ ` նե ր քև  ո ւ ղղված  և  վե ր և  ո ւ ղղված  

կ ո նֆի գո ւ րաց իանե ր ո վ , ը նդհանո ւ ր  առ մամբ  (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  

համար  ստաց վո ւ մ  է  վե ց  դեպք : 

Հ աշ վար կ ի  այ ր դ յ ո ւ նքնե ր ը  բ ե ր ված  ե ն  Աղ յ ո ւ սակ  1 –ո ւ մ ` 
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Աղ յ ո ւ սակ  1Ադս ո ր բ ց իայ ի  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  (110)մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա 

Ադսորբցիա
յ ի  
կենտրոննե
րը  

Ադսորբցիայ ի  էներգ., 
հեռավորու թյ ու նները , Բեյ դերի  լ իցքերը  

Eads(eV) 
CO հեռ . 
մակերևու յ թից  
(Å) 

Լիցքի  տեղ. 
Մակերևու յ թ ( e 
) 

Կամր ջ այ ի ն  -0.48 3.1 1.7 

Կամր ջ այ ի ն  
(O նե ր քև  
ո ւ ղղված ) 

0.31 2.58 0.0 

Sn5c -0.16 2.465 0.0 

Sn5c  (O 
նե ր քև  

ո ւ ղղված ) 
0.01 2.69 0.0 

O3c -0.03 2.61 0.0 

O3c  (O նե ր քև  
ո ւ ղղված ) 

0.5 2.62 0.0 

 

2.3.2 Կամրջայ ին ադսորբցիոն կենտրոն 

 Սկ զբ ի ց  դիտար կ ե նք  այ ն  դեպքը , ե ր բ  ածխած նայ ի ն  մո նո օ քս ի դը  

ածխած նի  ատոմո վ  մոտե նո ւ մ  է  դեպի  մակ ե ր ևո ւ յ թի  թթված ի նը : 

Հ աշ վար կ ի  ս կ զբ նական  դի ր քո ւ մ , մո լ ե կ ո ւ լ ի  և  մակ ե ր ևո ւ յ թի  մի ջ և  

հ ե ռավո ր ո ւ թյ ո ւ նը ` 1.5  , ը նտր վո ւ մ  է  այ նպե ս , ո ր  նրանց  մի ջ և  տեղի  

ո ւ նե նա փոխազդե ց ո ւ թյ ո ւ ն : Սկ զբ նական  և  վե ր ջ նական  

կառ

ո ւ ց

ված

քնե

ր ը  

տրվ

ած  

ե ն  

Նկ . 

11: 

 

 

 

 

 

Նկ . 11 (110)  մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քը  ադս ո ր բ ց իայ ի ց  (ա) 

առաջ  և  (բ ) հ ետո :  թթված նի , ածխած նի , անագի  ատոմնե ր : 
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Այ ս  նկար ի ց  պարզ  ե ր ևո ւ մ  է , ո ր  փոխազդե ց ո ւ թյ ան  հ ետևանքո վ  

առաջ անո ւ մ  է  ածխած նայ ի ն  ե ր կ օ քս ի դ , ո ր ը  գտնվո ւ մ  է   

մակ ե ր ևո ւ յ թի ց  3.1  հ ե ռավո ր ո ւ թյ ան  վրա: Մակ ե ր ևո ւ յ թի ց  պո կ ված  

թթված նի  տեղը  առաջ անո ւ մ  է  վականս իա, ո ր ը  կար ո ղ  է  հանդի սանալ  

ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ետ մի ջ ավայ ր ո ւ մ  գտնվո ղ  գազի  համար , 

մաս նավո րապե ս  թթված նի  մո լ ե կ ո ւ լ ի  համար : Այ ս  պր ո ց ե ս ը  

համապատասխանո ւ մ  է  Մար ս -վան  Կռ ե վե լ ե նի  մեխանի զմի  առաջ ի ն  

փո ւ լ ի ն , ի նչ ը  համապատասխանո ւ մ  է  այ լ  աշ խատանքնե ր ի  

արդ յ ո ւ նքնե ր ի ն : 

 Լ ի ց քակ ի ր նե ր ի  բաշ խո ւ մը  հաշ վե լ ո ւ  համար , կատարվե լ  է  

Բե յ դե ր ի  անալ ի զ , ը ստ ո ր ի  1.7 է լ ե կտր ո ն  անց ե լ  է  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  

ածխած նայ ի ն  ե ր կ օ քս ի դի  առաջ աց ման  ժամանակ : Մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  

անցած  լ ի քակ ի ր նե ր ը  պետք  է  մե ծաց նե ն  նրա հաղո ր դականո ւ թյ ո ւ նը , 

ի նչ ը  և  վկայ ո ւ մ  է  փո ր ձ նական  տվյ ալ նե ր ը :  

 Մակ ե ր ևո ւ յ թի  հաղո ր դականո ւ թյ ան  փոփոխո ւ թյ ո ւ նը  կար ե լ ի  է  

տե ս նե լ  հաշ վե լ ո վ  նրա վի ճ ակ նե ր ի  խտո ւ թյ ո ւ նը , ո ր ը  տրված  է  

հ ետև յ ալ  նկար ո ւ մ  (Նկ . 12), ` 

(ա) (բ ) 
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Նկ . 12 (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վի ճ ակ նե ր ի  խտո ւ թյ ո ւ նը  (DOS): Կապո ւ յ տո վ  
նշ ված  է  ադս ո ր բ ց իայ ի ց  հ ետո  ` (110) SnO2 և  CO , կար մի ր ո վ  CO 
մո լ ե կ ո ւ լ ի  DOS և  կանաչ ո վ  ադս ո ր բ ց իայ ի ց  առաջ ` (110) SnO2: 

Վի ճ ակ նե ր ի  խտո ւ թյ ո ւ նի ց  ե ր ևո ւ մ  է , ո ր  փոխազդե ց ո ւ թյ ան  

արդ յ ո ւ նքո ւ մ , մակ ե ր ևո ւ յ թի  արգե լ ված  գոտի ն  փոքրանո ւ մ  է , ի նչ ը  և  

վկայ ո ւ մ  է  հաղո ր դականո ւ թյ ան  մե ծաց ման  մաս ի ն :  

Թթված նո վ  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  մոտե նալ ո ւ  դեպքո ւ մ , է լ ե կտր ո ննե ր ի  

փոխանակ ո ւ մ  տեղի  չ ի  ո ւ նե նո ւ մ : Հ աշ վար կ ված  ադս ո ր բ ց ի ո ն  

է նե ր գիան  ստաց վե լ  է  դրական , ի նչ ը  նշ անակ ո ւ մ  է  տվյ ալ  դի ր քո ւ մ  

ադս ո ր բ ց իա տեղի  ո ւ նե նալ  չ ի  կար ո ղ : 

2.3.3 Sn5c  և  O3c ադսորբցիոն կենտրոններ  

 Դիտար կ ե նք  Sn5c կ ե նտր ո նը , ե ր բ  ածխած նի  ատոմո վ  մոտե նալ ի ս  

գազի  մո լ ե կ ո ւ լ ը  մտնո ւ մ  է  փոխազդե ց ո ւ թյ ան  մե ջ : Ադս ո ր բ ց իայ ի  

է նե ր գիան  տրված  է  Աղ յ ո ւ սակ  1-ո ւ մ , այ ն  բացասական  է , բայ ց  

մո դո ւ լ ո վ  ավե լ ի  փոքր  քան  կամր ջ այ ի նի  դեպքո ւ մ , ի նչ ը  նշ անակ ո ւ մ  

է  ո ր  տվյ ալ  կառ ո ւ ց ված քը   հ նարավո ր  է , բայ ց  է նե ր գետի կ  շ ահավետ է  

կամր ջ այ ի ն  դեպքը : Այ ս  դեպքո ւ մ  ածխած նի  ե ր կ օ քս ի դ  չ ի  առաջ անո ւ մ  

(Նկ . 13), մո լ ե կ ո ւ լ ը  ֆի զս ո ր բաց վո ւ մ  է  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն   2.465  

հ ե ռավո ր ո ւ թյ ան  վրա և  չ ի  փոխանակ ո ւ մ  լ ի ց քակ ի ր նե ր , ի նչ պե ս  

ց ո ւ յ ց  է  տալ ի ս  Բե յ դե ր ի  անալ ի զը :  
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Նկ . 13 CO մո լ ե կ ո ւ լ ի  ադս ո ր բ ց իան   Sn5c կ ե նտր ո նո ւ մ : (ա) հաշ վար կ ի ց  

առաջ  և  (բ ) հ ետո :  թթված նի , ածխած նի , անագի  ատոմնե ր : 

Այ ս  ե ր կ ո ւ  դեպքե ր ի  համար  նո ւ յ նպե ս  թթված նո վ  նե ր քև  

կ ո նֆի գո ւ րաց իան  տեղի  ո ւ նե նալ  չ ի  կար ո ղ , քանի  ո ր  ադս ո ր բ ց իայ ի  

է նե ր գիան  դրական  է  (Աղ յ ո ւ սակ  1):  

O3c  ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ետի  դեպքո ւ մ , ե ր բ  մո լ ե կ ո ւ լ ը  մոտե նո ւ մ  է  

ածխած նի  ատոմո վ  ո ւ ղղված  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն , է լ ե կտր ո ննե ր ի  

փոխանակ ո ւ մ  նո ւ յ նպե ս  տեղի  չ ի  ո ւ նե նո ւ մ , և  մո լ ե կ ո լ ը  գտնվո ւ մ  է  

ֆի զս ո ր բաց ված  վի ճ ակ ո ւ մ  2.69  հ ե ռավո ր ո ւ թյ ան  վրա  (Աղ յ ո ւ սակ  1): 

Այ ն  փոխազդե ց ո ւ թյ ո ւ ննե ր ի  դեպքո ւ մ , ե ր բ  մո լ ե կ ո ւ լ ը  շ ր ջ ված  է  

թթված նո վ  դեպի  մակ ե ր ևո ւ յ թ, ադս ո ր բ ց իայ ի  է նե ր գիան  դրական  է , 

հ ետևաբար , այ դպի ս ի  դի ր քո վ  ադս ո ր բ ց իա հ նարավո ր  չ է :  

Այ սպի ս ո վ , (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա ադս ո ր բ ց իայ ի  ամե նաշ ահավետ 

կ ե նտր ո նը  կամր ջ այ ի նն  է , ո րտե ղ  փոխազդե ց ո ւ թյ ան  դեպքո ւ մ  

առաջ անո ւ մ  է  ածխած նայ ի ն  ե ր կ օ քս ի դ  և  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  փոխանց վո ւ մ  

է  1.7 է լ ե կտր ո ն : Սա համապատասխանո ւ մ  է  Մար ս -վան  Կռ ե վե լ ե նի  

մեխանի զմի ն : Մնացած  դեպքե ր ո ւ մ  է լ ե կտր ո ն  չ ի  փոխանակ վո ւ մ  և  

մո լ ե կ ո ւ լ ը  միայ ն  ֆի զո ր բաց վո ւ մ  է  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  կամ  

ը նդհանրապե ս  փոխազդե ց ո ւ թյ ո ւ ն   տեղի  չ ի  ո ւ նե նո ւ մ : 

2.4 Ադսորբցիան (100) մակերևու յ թի  վրա 

2.4.1 Մակերևու յ թի  կառու ցվածքը   

 (100)  մակ ե ր ևո ւ յ թի  տար րական  բ ջ ի ջ ը  ը նտր ված  է  այ նպե ս , ո ր  

բաղկացած  լ ի նի  4 շ ե րտե ր ի ց , ո ր ո նք  ի ր ե նց  հ ե ր թի ն  բաղկացած  ե ն  3 

ե նթաշ ե րտի ց . Առաջ ի նը ` թթված նի , ե ր կ ր ո ր դը ` անագի  և  ե ր ր ո ր դը ` 

նո ւ յ նպե ս  թթված նի  (Նկ  14): Այ ս  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վե ր ի ն  շ ե րտո ւ մ  առ կա 

է  թթված ի ն , ի նչ պե ս  և  (110) մակ ե ր ևո ւ յ թո ւ մ , ո ր ը  կար ո ղ  է  

 
(ա) (բ ) 
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հանդի սանալ  ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ե նտր ո ն  (O2c): Այ լ  ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ե նտր ո ն  

կար ո ղ  է  հանդի սանալ  անագի  ատոմը  (Sn5c) (Նկ  14): 

 

Նկ . 14 (100) Մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քը  և  ադս ո ր բ ց իայ ի  

կ ե նտր ո ննե ր ը :  թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

Այ սպի ս ո վ , (100)  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա առ կա ե ր կ ո ւ  ադս ո բ ց իայ ի  

կ ե նտր ո ննե ր  և  հաշ վի  առ նե լ ո վ , ո ր  ածխած նի  մո լ ե կ ո ւ լ ը  կար ո ղ  է  

մոտե նալ  կամ  O, կամ  C ատոմո վ  ո ւ ղղված  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն , ապա մե նք  

կ ո ւ նե նանք  4 ադս ո ր բ ց իայ ի  կառ ո ւ ց ված ք : Հ աշ վար կ ի  արդ յ ո ւ քննե ր ը  

տրված  ե ն  հ ետև յ ալ  աղյ ո ւ սակ ո ւ մ ` 

Աղ յ ո ւ սակ  2 Ադս ո ր բ ց իայ ի  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  (100) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա 

Ադսորբցիայ ի  
կենտրոնները  

Ադսորբցիայ ի  էներգ., 
հեռավորու թյ ու նները , Բեյ դերի  լ իցքերը  

Eads(eV) 
CO հեռ . 

մակերևու յ թից  
(Å) 

Լիցքի  տեղ. 
Մակերևու յ թ 
( e ) 

O2c -0.48 3.25 1.6 

O2c (O նե ր քև  
ո ւ ղղ .) 

0.14 x x 

Sn5c -0.16 2.65 0.0 

Sn5c (O նե ր քև  
ո ւ ղղ .) 0.25 

x x 

 

2.4.2 O2c  և Sn5c ադսորբցիայ ի  կենտրոններ   

 Դիտար կ ե նք  այ ն  դեպքը , ե ր բ  CO մո լ ե կ ո ւ լ ը  մոտե նո ւ մ  է  

մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  ածխած նո վ : Ըստ հաշ վար կ ի  արդ յ ո ւ նքի , առաջ անո ւ մ  է  
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CO2 մո լ ե կ ո ւ լ , մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  թո ղնե լ ո վ  թթված նի  վականս իա: Այ ս  

պր ո ց ե ս ը  է կ ս ո թե ր մի կ  է , քանի  ո ր  ադս ո ր բ ց իայ ի  է նե ր գիան  

բացասական  է  (Աղ յ ո ւ սալ կ  2): Կառ ո ւ ց ված քի  ռ ե լ աքսաց իայ ի  

արդ յ ո ւ նքնե ր ը  ց ո ւ յ ց  ե ն  տալ ի ս  (Նկ . 15), ո ր  CO2 մե լ ո կ ե ւ լ ը  գտնվո ւ մ  

է  3.25 Å հ ե ռավո ր ո ւ թյ ան  վրա մակ ե ր ևո ւ յ թի ց , ի նչ ը  նշ անակ ո ւ մ  է , ո ր  

այ ն  արդե ն  չ ի  փոխազդի  մակ ե ր ևո ւ յ թի  հ ետ:  

Այ ս  պր ո ց ե ս ը  նո ւ յ նպե ս  համը նկ նո ւ մ  է  Մար ս -վան  Կռ ե վե լ ե նի  

ադս ո ր բ ց իայ ի  մեխանի զմի  հ ետ: 

Բե յ դե ր ի  անալ ի զը  ց ո ւ յ ց  է  տալ ի ս , ո ր  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  փոխանց վե լ  

է  1.6 է լ ե կտր ո ն , այ ս ի նքն , մակ ե ր ևո ւ յ թի  հաղո ր դականո ւ թյ ո ւ նը  

մե ծաց ե լ  է : Նո ւ յ նը  վկայ ո ւ մ  է  նաև  է լ ե լ կտր ո ննե ր ի  վի ճ ակ նե ր ի  

խտո ւ թյ ո ւ նը , ո րտե ղ  արգե լ ված  գոտի ն  նե ղանո ւ մ  է  ադս ո ր բ ց իայ ի ց  

հ ետո  (Նկ  16.): 

 

 

Նկ . 15 CO մո լ ե կ ո ւ լ ի  ադս ո ր բ ց իան  Օ2c կ ե նտր ո նո ւ մ : (ա) 

հաշ վար կ ի ց  առաջ  և  (բ ) հ ետո :  թթված նի , ածխած նի , անագի  
ատոմնե ր : 

 

(ա) (բ ) 
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Նկ . 16 (100) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վի ճ ակ նե ր ի  խտո ւ թյ ո ւ նը  (DOS): Կապո ւ յ տո վ  
նշ ված  է  ադս ո ր բ ց իայ ի ց  հ ետո ` (110) SnO2 և  CO, կար մի ր ո վ  

ադս ո ր բ ց իայ ի ց  առաջ ` (110) SnO2: 

Մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  թթված նի  մո լ ե կ ո ւ լ ո վ  մոտե նալ ո ւ  դեպքո ւ մ , 

ադս ո ր բ ց իայ ի  է նր գիան  դրական  է , ի նչ ը  բացառ ո ւ մ  է  տվյ ալ  

կառ ո ւ ց ված քի  գո յ ո ւ թյ ո ւ նը : 

Sn5c ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ե նտր ո նո ւ մ , փոխազդե ց ո ւ թյ ո ւ ն  կար ո ղ  է  

տեղի  ո ւ նե նալ  միայ ն  այ ն  դեպքո ւ մ , ե ր բ  ածխած նի  ատոմը  ո ւ ղղված  է  

դեպի  մակ ե ր ևո ւ յ թի  անագի  ատոմը  (Աղ յ ո ւ սակ  2): Փոխազդե ց ո ւ թյ ան  

արդ յ ո ւ նքո ւ մ  է լ ո կտր ո ննե ր  չ ե ն  փոխանակ վո ւ մ  և  մո լ ե կ ո ւ լ ը  

գտնվո ւ մ  է  մակ ե ր ևո ւ յ թի ց  2.65 Å հ ե ռավո ր ո ւ թյ ան  վրա` 

ֆի զս ո ր բաց ված  կամ  ազատ վի ճ ակ ո ւ մ : 

Այ սպի ս ո վ , անագի  ե ր կ օ քս ի դի  ե ր կ ո ւ  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  ` (110) և  (100) 

վրա ածխած նի  մո նո օ քս ի դի  ադս ո ր բ ց իան  ե նթար վո ւ մ  է  Մար ս -վան  

Կռ ե վե լ ե նի  մեխանի զմի ն : 

2.5 Ադսորբցիան (101) մակերևու յ թի  վրա 

2.5.1 Մակերևու յ թի  կառու ցվածքը  

 Այ ս  մակ ե ր ևո ւ յ թը  բաղկացած  է  4 պայ մանական  շ ե րտե ր ի ց , 

ո ր ո նք  ի ր ե նց  հ ե ր թի ն  բաղկացած  ե ն  3 ե նթաշ ե րտի ց : Նե ր քևի  

ե նթաշ ե րտն  ե ր կ ո ւ  O ատոմնե ր ի ց  է  բաղկացած , մե ջ տե ղի նը   ` 2Sn և  

վե ր ևի նը `  2O  Նկ  17: Ընդհանո ւ ր  ատոմնե ր ի  թի վը  բ ջ ջ ո ւ մ  24 է : Ինչ պե ս  
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ե ր ևո ւ մ  է  Նկ  17-ի ց  (101) մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  առ կա ե ն  ե ր կ ո ւ  

կ ո ո ր դի նաց ի ո ն  թվո վ  թթված ի ն , ո ր ը  հավանական  ադս ո ր բ ց իաի  

կ ե նտր ո ն  (O2c) կար ո ղ  է  հանդի սանալ : Ադս ո ր բ ց իայ ի  այ լ  կ ե նտր ո ննե ր  

կար ո ղ  ե ն  հանդի սանալ  ե ր կ ր ո ր դ  ե նթաշ ե րտի  անագի  ատոմը  (Sn5c), ո ր ի  

կ ո ո ր դի նաց ի ո ն  թի վը  հ ի նգ  է , և  ստո ր ի ն  ե նթաշ ե րտի  ե ր ե ք  

կ ո ո ր դի նաց ի ո ն  թվո վ  թթված նի  ատոմը  (O3c): 

 

Նկ . 17 (101) Մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քը  և  ադս ո ր բ ց իայ ի  

կ ե նտր ո ննե ր ը :  թթված նի անագի  ատոմնե ր : 

 

Աղ յ ո ւ սակ  3 Ադս ո ր բ ց իայ ի  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  (101)մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա 

Ադսորբցիա
յ ի  
կենտրոննե
րը  

Ադսորբցիայ ի  էներգ., հեռավորու թյ ու նները , 
Բեյ դերի  լ իցքերը  

Eads(eV) 
CO հեռ . 

մակերևու յ թից  (Å) 

Լիցքի  տեղ. 
Մակերևու յ թ 

( e ) 

O2c -0.47 1.18 1.9 

O2c (O 
նե ր քև  
ո ւ ղղ .) 

0.26 x x 

Sn5c 0.09 x x 

Sn5c (O 
նե ր քև  
ո ւ ղղ .) 

0.03 x x 

 

Ամե ն  ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ե նտր ո նի  համար  դիտար կ վե լ  է  ե ր կ ո ւ  

կառ ո ւ ց ված ք , թե  ի նչ պե ս  է  մոտե նո ւ մ  մո լ ե կ ո ւ լ ը  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն ` C 

ատոմո վ  նե ր քև  և  O ատոմո վ  նե ր քև : Հ աշ վար կ ի  արդ յ ո ւ նքե ր ը  տրված  

ե ն  Աղ յ ո ւ սակ  3, ո ր ի ց  ե ր ևո ւ մ  է  ո ր  միայ ն  O2c ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ե նտր ո նի  

O3c 
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վրա ածխած նո վ  նե ր քև  ո ւ ղղված  մո լ ե կ ո ւ լ ի  ադս ո ր բ ց իան  կար ո ղ  է  

տեղի  ո ւ նե նալ :  

2.5.2 O2c ադսորբցիոն կենտրոն 

Այ ս  դեպքը  տարբ ե ր վո ւ մ  է  նախո ր դնե ր ի ց , քանի  ո ր  մո լ ե կ ո ւ լ ի  

ադս ո ր բ ց իայ ի  հ ետևանքո վ  ածխած նայ ի ն  ե ր կ օ քս ի դի  մո լ ե կ ո ւ լ  չ ի  

առաջ անո ւ մ , այ ն  փոխազդե ց ո ւ թյ ան  մե ջ  է  մտնո ւ մ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  

թթված նի  հ ետ և  մնո ւ մ  կապված  վի ճ ակ ո ւ մ : Այ դ  թթված նի  և  անագի  

ատոմնե ր ի  մի ջ և  հ ե ռավո ր ո ւ թյ ո ւ նը  մե ծանո ւ մ  է  ը նդհ ո ւ պ մի ջ և  2Å, 

բայ ց  կ ո վալ ե նտ կապը  չ ի  խզվո ւ մ  Նկ . 18: 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Այ սպս ո վ , այ ս  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա Մար ս -վան  Կռ ե վե լ ե նի  

մեխանի զմի  առաջ ի ն  փո ւ լ ը  տեղի  չ ի  ո ւ նե նո ւ մ , քանի  ո ր  ածխած նայ ի ն  

ե ր կ օ քս ի դ  չ ի  առաջ անո ւ մ : Բե յ դե ր ի  անալ ի զը  ց ո ւ յ ց  է  տալ ի ս , ո ր  

մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա ավե լ աց ե լ  է  1.9 է լ ե կտր ո ն : Մակ ե ր ևո ւ յ թի  

վի ճ ակ նե ր ի  խտո ւ թյ ո ւ նը  բ ե ր ված  է  Նկ . 19, ո ր ո ւ մ  պարզ  ե ր ևո ւ մ  է , ո ր  

արգե լ ված  գոտո ւ մ  առաջ աց ե լ  ե ն  նո ր  վի ճ ակ նե ր , ի նչ ը  վկայ ո ւ մ  է  

հաղո ր դականո ւ թյ ան  մե ծաց ման  մաս ի ն : 

 
Նկ . 18 CO մո լ ե կ ո ւ լ ի  ադս ո ր բ ց իան  (101) մակ ե ր ևո ւ յ թի  Օ2c 
կ ե նտր ո նո ւ մ : (ա) հաշ վար կ ի ց  առաջ  և  (բ ) հ ետո :  թթված նի , 

ածխած նի , անագի  ատոմնե ր : 

 

(ա) (բ ) 
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Նկ . 19 (101) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վի ճ ակ նե ր ի  խտո ւ թյ ո ւ նը  (DOS): Կապո ւ յ տո վ  
նշ ված  է  ադս ո ր բ ց ի ցայ ի ց  հ ետո ` (110) SnO2 և  CO, կարմի ր ո վ ` 

ադս ո ր բ ց իայ ի ց  առաջ ` (110) SnO2: 

2.6 Ադսորբցիան (001) մակերևու յ թի  վրա 

2.6.1 Մակերևու յ թի  կառու ցվածքը  

 Այ ս  մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քը  նկարագր ե լ ո ւ  համար  

նո ւ յ նպե ս  կար ե լ ի  է  այ ն  բաժանե լ  4 շ ե րտե ր ի , բայ ց  այ ս  դեպքո ւ մ  

այ ն  ե նթաշ ե րտե ր  չ ի  ո ւ նե նա, այ լ  միայ ն  բաղկացած  կ լ ի նի  մե կ  

անագի  և  ե ր կ ո ւ  թթված նի  ատոմի ց  Նկ  20: Մակ ե ր ևո ւ յ թի  բ ջ ջ ո ւ մ   

ատոմնե ր ի  քանակ ը  18 է : Աբ ս ո ր բ ց ի ո ն  կ ե նտր ո ն  կար ո ղ  է  հանդի սանալ  

ի նչ պե ս  անագի  ատոմը  (Sn5c) այ նպե ս  է լ   թթված ի նը  (O2c): Մակ ե ր ևո ւ յ թ 

նկարագր ո ղ  բ ջ ջ ո ւ մ   գո յ ո ւ թյ ո ւ ն  ո ւ նի  ե ր կ ո ւ  համար ժե ք  O2c 

ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ե նտր ո ն , հ ետևաբար , պետք  է  հաշ վի  առ նե լ  այ ն  

դեպքե ր ը , ե ր բ  O2c  կ ե նտր ո ննե ր ի ց  մե կ ի ն  է   մոտե նո ւ մ  մե կ  CO 

մո լ ե կ ո ւ լ  կամ  միաժամանակ  ե ր կ ո ւ ս ի ն  ե ն  մոտո նո ւ մ  CO 

մո լ ե կ ո ւ լ նե ր : Առաջ ի ն  դեպքո ւ մ  աս ո ւ մ  ե ն  ո ր  մակ ե ր ևո ւ յ թը  կ ի ս ո վ  

չ ափ ծած կ ված  է  CO մո լ ե կ ո ւ լ ո վ  (half Mono Layer կամ  ML=0.5), ե ր կ ր ո ր դ  

դեպքո ւ մ  լ ի ո վի ն  ծած կ ված  է  CO մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ո վ ` ML=1: Այ ս  

մակ ե ր ևո ւ յ թի  դեպքո ւ մ  ևս  հաշ վի  ե ն  առ վե լ  CO մո լ ե կ ո ւ լ ի  դի ր քը  

ադս ո ր բ ց իայ ի  ժամանակ , սակայ ն  ի նչ պե ս  վե ր ը  նշ աված  բ ո լ ո ր  

դեպքե ր ո ւ մ  թթված նո վ  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  ո ւ ղղված  դեպքե ր ը  ո ւ նե ն  
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(110) SnO2 և  CO  
 
(110) SnO2 
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դրական  ադս ո ր բ ց իայ ի  է նե ր գիա, հ ետևաբար , հ նարավո ր  չ ե ն  

(Աղ յ ո ւ սակ  4): 

 

 

Նկ . 20 (001) Մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քը  և  ադս ո ր բ ց իայ ի  

կ ե նտր ո ննե ր ը :  թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

 Աղ յ ո ւ սակ  4 Ադս ո ր բ ց իայ ի  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  (001) մակ ե ր ևո ւ յ թի  

վրա 

Ադսորբցիայ
ի  
կենտրոններ
ը  

Ադսորբցիայ ի  էներգ., հեռավորու թյ ու նները , 
Բեյ դերի  լ իցքերը  

Eads(eV) 
CO հեռ . 

մակերևու յ թից  (Å) 

Լիցքի  տեղ. 
Մակերևու յ թ ( 

e ) 

O2c, ML = 0.5 -1.19 1.16 2.0 

O2c (O նե ր քև  
ո ւ ղղ .) ML = 

0.5 
0.03 x x 

O2c,, ML = 1 -1.24 1.25 1.8 

O2c (O նե ր քև  
ո ւ ղղ .) ML = 1 

0.05 x x 

Sn5c -0.19 2.41 0.0 

Sn5c (O նե ր քև  
ո ւ ղղ .) 

0.1 x x 

 

2.6.2 O2c  և Sn5c ադսորբցիոն կենտրոններ  

Սկ զբ ի ց  դիտար կ ե նք  ML=0.5 դեպքը , ե ր բ  մի  ածխած նի  մո նո օ քս ի դի  

մո լ ե կ ո ւ լ  մետո նո ւ մ  է  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  Նկ  21: Հ աշ վար կ նե ր ի  

արդ յ ո ւ նքնե ր ը  ց ո ւ յ ց  ե ն  տալ ի ս , ո ր  փոխազդե ց ո ւ թյ ան  հ ետևանքո վ  

ածխած նայ ի ն  մո նո օ քս ի դ  չ ի  առաջ անո ւ մ  և  CO-ն  մնո ւ մ  է  կապված   

մակ ե ր ևո ւ յ թի  թթված նի  հ ետ 1.16 հ ե ռավո ր ո ւ թյ ան  վրա: Բե յ դե ր ի  

անալ ի զը  ց ո ւ յ ց  է  տալ ի ս , ո ր  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  փոխանց վե լ  է  2 
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է լ ե կտր ո ն , ո ր ը  նախո ր դ  դեպքե ր ի ց  ամե նաշ ատն  է : Վի ճ ակ նե ր ի  

խտո ւ թյ ո ւ նը  տրված  է  Նկ  22: 

 

Նկ . 21 CO մո լ ե կ ո ւ լ ի  ադս ո ր բ ց իան  (001) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա O2c 

կ ե նտր ո նո ւ մ  , ML=0.5:     թթված նի , ածխած նի , անագի  ատոմնե ր : 

 

 

Նկ . 22 (001) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վի ճ ակ նե ր ի  խտո ւ թյ ո ւ նը  (DOS), ML=0.5: 
Կապո ւ յ տո վ  նշ ված  է  ադս ո ր բ ց իայ ի ց  հ ետո ` (110) SnO2 և  CO, կար մի ր ո վ ` 

ադս ո ր բ ց իայ ի ց  առաջ ((110) SnO2): 

Դիտար կ ե նք  այ ն  դեպքը , ե ր բ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  բ ջ ջ ի   վրա 

ադս ո ր բաց վո ւ մ  է  ե ր կ ո ւ  մո լ ե կ ո ւ լ ` ML=1: Հ աշ վար կ նե ր ի  

արդ յ ո ւ նքնե ր ը  ց ո ւ յ ց  ե ն  տալ ի ս , ո ր  միայ ն  մե կ  CO մո լ ե կ ո ւ լ ն  է  

է լ ե կտր ո ն  փոխանակ ո ւ մ ` 1.8. է լ ե կտր ո ն , և  կապ հաստատո ւ մ  

(110) SnO2 և  CO  
 (110) SnO2  
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մակ ե ր ևո ւ յ թի  հ ետ, ի ս կ  մ յ ո ւ ս ը ` 2.7Å հ ե ռավո ր ո ւ թյ ան  վրա 

ֆի զս ո ր բ ց իայ ի  է  ե նթար կ վո ւ մ  (Նկ . 23):   

 

Նկ . 23 CO մո լ ե կ ո ւ լ ի  ադս ո ր բ ց իան  (001) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա O2c 

կ ե նտր ո նո ւ մ  , ML=1:    թթված նի , ածխած նի , անագի  ատոմնե ր : 

Վի ճ ակ նե ր ի  խտո ւ թյ ո ւ նը  բ ե ր ված  է  Նկ . 22, ը ստ ո ր ի  մակ ե ր ևո ւ յ թի  

հաղո ր դականո ւ թյ ո ւ նը  մե ծանո ւ մ  է , արգե լ ված  գոտո ւ  փոքրաց ման  

շ նո ր հ ի վ  (Նկ  24): 

 

Նկ . 24 (001) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վի ճ ակ նե ր ի  խտո ւ թյ ո ւ նը  (DOS), ե ր բ  CO 
մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ը  ադս ո ր բաց վո ւ մ  ե ն  O2c կ ե նտր ո նի  վրա, ML=1: 

Կապո ւ յ տո վ  նշ ված  է  ադս ո ր բ ց ի ո ի ց  հ ետո ` (110) SnO2 և  CO, կար մի ր ո վ ` 
ադս ո ր բ ց իայ ի ց  առաջ ` (110) SnO2: 

 

Sn5c  կ ե նտր ո նի  դեպքո ւ մ , ադս ո ր բ ց իայ ի  է նե ր գիան  բացասական  է , 

Էնե ր գիա 
(է Վ) 
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բայ ց  է լ ե կտր ո ննե ր , փոխազդե ց ո ւ թյ ան  ժամանակ , չ ի  փոխանակ վո ւ մ  և  

կապ չ ի  հաստատվո ւ մ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  հ ետ (Աղ յ ո ւ սակ  4):  

2.7 Եզրակացու թյ ու ններ  

 Տվ յ ալ  գ լ խո ւ մ  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ան  մի ջ ո ց ո վ  

ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր վե լ  է  ածխած նի  մո նո օ քս ի դի  (CO) ադս ո ր բ ց իան   անագի  

ե ր կ օ քս ի դի  (SnO2) տար բ ե ր  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  վրա: 

Ու ս ո ւ մնաս ի ր ո ւ թյ ան  արդ յ ո ւ նքո ւ մ  կատարվե լ  ե ն  հ ետև յ ալ  

ե զրակաց ո ւ թյ ո ւ ննե ր ը ` 

1)  (110) և  (100) մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  վրա CO մո լ ե կ ո ւ լ ի  ադս ո ր բ ց իայ ի  

հ ետևանքո վ  առաջ անո ւ մ  է  ածխած նի  ե ր կ օ քս ի դի  CO2 մո լ ե կ ո ւ լ , 

ի նչ ը  համապատասխանո ւ մ  է  Մար ս -վան  Կռ ե վե լ ե նի  մեխանի զմի ն : 

Այ ս  պր ո ց ե ս ը  հաստատվո ւ մ  է  նաև  փո ր ձ արարական  և  տե սական  

այ լ  աշ խատանքնե ր ի  արդ յ ո ւ նքո ւ մ , ո ր ը  ապաց ո ւ ց ո ւ մ  է  մե ր  

կատարած  հաշ վար կ նե ր ի  ճ շ գրտո ւ թյ ո ւ նը : 

2) (101) մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  վրա ադս ո ր բ ց իան  չ ի  ե նթար կ վո ւ մ  Մար ս -

վան  Կռ ե վե լ ե նի , քանի  ո ր  CO մո լ ե կ ո ւ լ ը  փոխանց ե լ ո վ  1.9 

է լ ե կտր ո ն  մակ ե ր ևո ւ յ թի  հ ետ կապ է  հաստատո ւ մ  և  մնո ւ մ  

կապված :  

3) (001) մակ ե ր ևո ւ թյ անե ր ի  վրա ադս ո ր բ ց իան  նո ւ յ նպե ս  չ ի  

ե նթար կ վո ւ մ  Մար ս -վան  Կռ ե վե լ ե նի  մեխանի զմի ն : ML=0.5 

դեպքո ւ մ  CO մնո ւ մ  է  կապված  և  տալ ի ս  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  2 

է լ ե կտր ո ն : ML=1 դեպքո ւ մ , միայ ն  մե կ  CO   գազի  մո լ ե կ ո ւ լ ն  է  

կապվո ւ մ  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն ` փոխանակ ե լ ո վ  1.8 է լ ե կտր ո ն , ի ս կ  

ե ր կ ր ո դ  մո լ ե կ ո ւ լ ը  չ ի  փոխանակ ո ւ մ  է լ ե կտր ո ն  մնալ ո վ  2.7Å 

հ ե ռավո ր ո ւ թյ ան  վրա մակ ե ր ևո ւ յ թի ց : 

Այ սպի ս ո վ , (101) և  (001) մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ը  կար ո ղ  ե ն  հանդի սանալ  

ավե լ ի  զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թ ս ե նս ո ր նե ր ի  համար , քանի  ո ր  նրանց  

ռ եակտի վո ւ թյ ո ւ նը  CO  գազի  նկատմամբ  բար ձ ր  է  քան  (110) և  (100) 

մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի նը : 
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ԳԼՈՒԽ III ՋՐԱՅԻՆ ԳՈԼՈՐՇԻՆԵՐԻ ԱԴՍՈՐԲՑԻԱՆ ԱՆԱԳԻ 
ԵՐԿՕՔՍԻԴԻ ՄԱԿԵՐԵՎՈՒՅԹՆԵՐԻ ՎՐԱ ՏԱՐԲԵՐ ԱՐՏԱՔԻՆ 

ՊԱՅՄԱՆՆԵՐՈՒՄ 

3.1 Ներածու թյ ու ն 

Ջր ի  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ը   մե ծ  ազդե ց ո ւ թյ ո ւ ն  ե ն  

թո ղնո ւ մ  գազայ ի ն  ս ե նս ո ր նե ր ի  ի նչ պե ս  պարամետր ե ր ի , այ նպե ս  է լ  

աշ խատանքայ ի ն  պր ո ց ե ս նե ր ի  վրա [54]: Հ ետևաբար , ս ե նս ո ր նե ր  

կառ ո ւ ց ե լ ո ւ  կամ  ո ր ևէ  գազի  ազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թի  վրա 

ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ե լ ո ւ  դեպքո ւ մ , անհ րաժե շ տ է  հաշ վի  առ նե լ  ջ ր ի  

մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի  առ կայ ո ւ թյ ո ւ նը : Կի սահաղո ր դչ այ ի ն  ս ե նս ո ր նե ր ի  

վրա ջ ո ւ ր ը  շ ատ դեպքե ր ո ւ մ  ո ւ նե նո ւ մ  է  կատալ ի զատո ր ի  դե ր  [57]: 

Անագի  ե ր կ օ քս ի դի  վրա հ ի մնված  ս ե նս ո ր նե ր ո ւ մ  ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ը  

նո ւ յ նպե ս  մե ծ  ազդե ց ո ւ թյ ո ւ ն  ե ն  թո ղնո ւ մ : Նրանք  կար ո ղ  ե ն  

ադս ո ր բաց վե լ  և  տար րալ ո ւ ծ վե լ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա: Ինչ պե ս  նշ վե ց  

առաջ ի ն  գ լ խո ւ մ , ը ստ փո ր ձ արարական  տվյ ալ նե ր ի , ջ ր ի  գո լ ո ր շ ո ւ  

մո լ ե կ ո ւ լ ը  կար ո ղ  է  ադս ո ր բաց վե լ  առանց  տար րալ ո ւ ծ վե լ ո ւ  մի նչ և  

150oC, ավե լ ի  բար ձ ր  ջ ե ր մաստի ճ աննե ր ո ւ մ  այ ն  ս կ ս ո ւ մ  է  

տար րալ ո ւ ծ վե լ  և  մնալ  կապված  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն , ի ս կ  ս կած  մոտավո ր  

500oC-ի ց  հ ի դր ո քս ի լ  խմբ ե ր ը  ամբ ո ղջ ո վի ն  դե ս ո ր բաց վո ւ մ  ե ն  անագի  

ե ր կ օ քս ի դի  մակ ե ր ևո ւ յ թի ց  [12]: Որ ո շ  տե սական  աշ խատանքնե ր ո ւ մ , 

ջ ր ի  ադս ո ր բ ց իան  SnO2-ի  վրա ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր վե լ  է  օ գտագո ր ծ ե լ ո վ  

խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ո ւ նը  [112–115]: Սակայ ն , այ դ  

աշ խատանքնե ր ը  նվի ր ված  ե ն  (110) և  (101) մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի ն , ո ր ո նց  

արդ յ ո ւ նքնե ր ը  վկայ ո ւ մ  ե ն , ո ր  ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի ն  է նե ր գիապե ս  

ավե լ ի  շ ահավետ է  տար րալ ո ւ ծ վե լ , քան  մնալ  ադս ո ր բաց ված ` ո րպե ս  

մի  մո լ ե կ ո ւ լ : Այ լ  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի ` (100) ո ւ  (001), վրա ադս ո ր բ ց իայ ի  

ե ր ևո ւ յ թը  ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ված  չ է  ԽՏՖ-ի  մի ջ ո ց ո վ , այ լ  `միայ ն  

ո ւ ժայ ի ն  պոտե նց իալ նե ր ի  [113], ո ր ո նք , ի նչ պե ս  նշ վե ց  առաջ ի ն  

գ լ խո ւ մ , այ դքան  ճ շ գր իտ չ ե ն  քան  ԽՖՏ -ն :  

Մի ջ ավայ ր ո ւ մ  գտնվո ղ  ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ ի ց  բաց ի , ս ե նս ո ր ի  

զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թի  վրա կար ո ղ  է  ազդե ց ո ւ թյ ո ւ ն  թո ղնե լ   նաև  

թթված ի նը : Ինչ պե ս  նշ վե ց  առաջ ի ն  գ լ խո ւ մ , թթված ի նը  մե ծ  դե ր  է  

խաղո ւ մ  ս ե նս ո ր ի  աշ խատանքայ ի ն  պր ո ց ե ս ո ւ մ  և  մի շ տ 

փոխազդե ց ո ւ թյ ան  մե ջ  է  գտնվո ւ մ  նրա զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թի  



62 
 

մակ ե ր ևո ւ յ թի  հ ետ:  Մի ջ ավայ ր ի  տար բ ե ր  պայ մանե ր ի ` ջ ե ր մաստճ անի  և  

ճ ն շ ման , դեպքո ւ մ , թթված նի  ազդե ց ո ւ թյ ան  տակ  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  

մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ը  կար ո ղ  ե ն  փոփոխվե լ  կամ  ռ ե կ ո նստր ո ւ կ ց իայ ի  

ե նթար կ վե լ : Գրականո ւ թյ ո ւ նի ց   [8,17,116,117] հայ տնի  անագի  

ե ր կ օ քս ի դի  բ ո լ ո ր  ռ ե կ ո նստր ո ւ կ ց իանե ր ը , տար բ ե ր  պայ մաննե ր ո ւ մ , 

տրված  ե ն  հ ետև յ ալ  նկար ո ւ մ  (Նկ . 25)` 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 
 

 

Ինչ պե ս  ե ր ևո ւ մ  է  այ ս  նկար ի ց , ամե ն  մակ ե ր ևո ւ յ թ արտաքի ն  տար բ ե ր  

պայ մաննե ր ի  դեպքո ւ մ  փոխո ւ մ  է  կառ ո ւ ց ված քը : Այ դ  

փոփոխո ւ թյ ո ւ նը  պայ մանավո ր ված  է  հ ի մնականո ւ մ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  

վե ր ի ն  շ ե րտե ր ո ւ մ  թթված նի  առ կայ ո ւ թյ ամբ : (110)  մակ ե ր ևո ւ յ թի  

համար  հայ տնի  է  ե ր կ ո ւ  կայ ո ւ ն  և  մե կ  մետակայ ո ւ ն  կառ ո ւ ց ված քնե ր  

Նկ . 25, (100) ` ե ր կ ո ւ , (101)` ե ր ե ք , (001)` մե կ  կայ ո ւ ն  կառ ո ւ ց ված քնե ր :  

Մակ ե ր ևո ւ յ թի  կայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ նը  տե սականո ր ե ն  գնահատե լ ո ւ  համար , 

պետք  է  հաշ վե լ  նրա ազատ է նե ր գիան  [118]` 

Նկ . 25 SnO2-ի  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  հայ տնի  ռ ե կ ո նստր ո ւ կ ց իանե ր ը : ա) 
Ստեխի ո մետր ի կ  (110) բ ) Եր կ ո ւ  թթված նի  ատոմո վ  աղքատացած  (110) գ ) Մե կ  
թթված նի  ատոմո վ  աղքատացած  (110) դ ) ստեխի ո մետր ի կ  (100) ե ) թթված նո վ  
աղքատացած  (100) զ ) ստեխի ո մետր ի կ  (101) է ) թթված նի  ատոմո վ  աղքատացած  

(101) ը ) (101) ռ ե կ ո նստր ո ւ ո կ ց իա (1x2) բ ջ ի ջ ի  չ ափո վ  թ) ստեխի ո մետր ի կ  

(001) մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր :    թթված նի  ատոմ , անագի  ատոմ : 

(ա) (բ ) (գ ) 

(դ ) (ե ) (զ ) 

(է ) (ը ) (թ) 
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     (46) 

Որտե ղ ` –ն  բ ջ ջ ո ւ մ   առ կա ատոմնե ր ի  տիպն  է , -ն  և  -ն  ատոմնե ր ի  

տիպի  քանակ ը  և  նրանց  քի միական  պոտե նց իալ ը : Մի ջ ավայ ր ի  

պայ մաննե ր ը  հաշ վի  ե ն  առ նվո ւ մ  քի միական  պոտե նց իալ ի  մի ջ ո ց ո վ , 

քանի  ո ր  այ ն  կախված  է  և  ջ ե ր մաստի ճ անի ց  և  ճ ն շ ո ւ մի ց : Մի ջ ավայ ր ի  

տվյ ալ  պայ մաննե ր ո ւ մ  կայ ո ւ ն  ռ ե կ ո ւ նստր ո ւ կ ց իան  գտնե լ ո ւ  համար  

անհ րաժե շ տ է  հաշ վե լ  այ դ  պայ մաննե ր ո ւ մ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  ազատ 

է նե ր գիան , ո ր ո նց ի ց  ամե նանվազագո ւ յ ն  է նե ր գիա ո ւ նե ց ո ղը  կ լ ի նի ` 

ամե նակայ ո ւ նը : (46) հավասար ման  մե ջ   Գի բ ս ի  է նե ր գիան  է , 

այ ն  հավասար  է  ` 

   (47) 

Որտե ղ `  համակար գի  է նտր ոպիան  է , ` ջ ե ր մաստի ճ անը , ` 

ճ ն շ ո ւ մը , ` ծավալ ը : Այ ստե ղ ,  անդամը  հավասար  է  

խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ան  մի ջ ո ց ո վ  հաշ ված  համակար գի  

ամբ ո ղջ  է նե ր գիայ ի ն : Մնացած  անդամնե ր ը  նրա նկատմամբ  չ ն չ ի ն  ե ն  և  

կար ո ղ  ե ն  հաշ վի  չ առ նվե լ  [17,118,119]: Այ սպի ս ո վ ,  անդամը  

հաշ վե լ ո ւ  համար  հար կավո ր  է  միայ ն  հաշ վե լ  համակար գի  լ ր ի վ  

է նե ր գիան : 

Խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ան  հաշ վար կ նե ր ը  կատարվե լ  

ե ն  [120] նո ւ յ ն  ծ րագրայ ի ն  փաթեթո վ ` VASP, ի նչ պե ս  ե ր կ ր ո ր դ  գ լ խո ւ մ  

և  օ գտագո ր ծ վե լ  ե ն  հաշ վար կայ ի ն  նո ւ յ ն  պարամետր ե ր ը , 

բացառ ո ւ թյ ամբ  խզման  է նե ր գիայ ի : Այ ն  ը նտր վե լ  է  700 է Վ –ի ն  

համար ժե ք , քանի  ո ր  համակար գո ւ մ  առ կա է  ջ րած ի ն : Ջրած նի  

առ կայ ո ւ թյ ան  դեպքո ւ մ  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  հ նարավո ր  է  առաջ անան  

ջ րած նայ ի ն  կապե ր , ո ր ո նց  ճ շ գր իտ նկարագր ե լ ո ւ  և   համակար գի  

է նե ր գիան  արագ  զո ւ գամիտե լ ո ւ  համար  պետք  է  խզման  է նե ր գիան  

վե ր ց նե լ  700 է Վ  :[121–124] 

3.2 Միջավայ րը  թթվածնի  և ջ րի  գոլ որշ իների  առկայ ու թյ ան դեպքու մ 

 Մակ ե ր ևո ւ յ թի  ազատ է նե ր գիայ ի  բանաձ ևը  ջ ր ի  և  թթված նի  

մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի  առ կայ ո ւ թյ ան  դեպքո ւ մ  կ ը նդո ւ նի  հ ետև յ ալ  տե ս քը ` 

     (48) 
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Որտե ղ ` , ,     անագի , թթված նի  և  ջ րած նի  քի միական  

պոտե նց իալ նե ր ն  ե ն , ի ս կ  , ,   համապատասխանաբար  նրանց  

ատոմնե ր ի  քանակ ը ` մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  կամ  բ ջ ջ ո ւ մ  : Քանի  ո ր , 

կ ի սահաղո ր դի չ  և  գազ  համակար գը  գտնվո ւ մ  է  թե ր մո դի նամի կական  

հավասարակ շ ռ ո ւ թյ ան  վի ճ ակ ո ւ մ , ապա քի միական  պոտե նց իալ նե ր ը  

չ ե ն  կար ո ղ  անկախ լ ի նե լ , նրանք  պետք  է  բավարար ե ն  հ ետև յ ալ  

պայ մաննե ր ի ն ` 

      (49) 

           (50) 

Որտե ղ `  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  ծավալ այ ի ն  ն յ ո ւ թի  Գի բ ս ի  

է նե ր գիան  է ,  ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ ի  քի միական  պոտե նց իալ ը : Առաջ ի ն  

պայ մանը  բխո ւ մ  է  նրանի ց , ո ր  մի ջ ավայ ր ի  թթված ի նը  և  անագի  

ե ր կ օ քս ի դի  մակ ե ր ևո ւ յ թը  գտնվո ւ մ  ե ն  թե ր մո դի նամի կական  

հավասարակ շ ռ ո ւ թյ ան  մե ջ  [38]: Այ ստե ղ ,   մի շ տ մնո ւ մ  է  

հաստատո ւ ն , քանի  ո ր  մակ ե ր ևո ւ յ թը  համար վո ւ մ  է  ծավալ այ ի ն  

ն յ ո ւ թի  մի  մաս , հ ետևաբար , այ ն  ի ր ե նի ց  նե ր կայ աց նո ւ մ  է  

թե ր մո դի նամի կական  մե ծ  ռ ե զե ր վո ւ ար : Սա նշ անակ ո ւ մ  է , ո ր   

թթված նի  և  անագի  քի միական  պոտե նց իալ նե ր ը  կար ո ղ  ե ն  փոփոխվե լ , 

բայ ց  ի ր ե նց  գո ւ մար ը  մի շ տ պետք  է  հաստատո ւ ն  մնա: 

Եր կ ր ո ր դ  պայ մանը ` (50) հավասար ո ւ մը , բխո ւ մ  է  նրանի ց , ո ր  

մի ջ ավայ ր ո ւ մ    մի շ տ առ կա է  ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ ը , ո ր ը  չ ի  

տար րալ ո ւ ծ վո ւ մ  առանձ ի ն  ատոմնե ր ի : Հ ար կավո ր  է  նշ ե լ , ո ր  այ ս  

դեպքո ւ մ  ջ ր ի  քի միական  պոտե նց իալ ը  հաստատո ւ ն  չ է , քանի  ո ր  նրա 

քանակ ո ւ թյ ո ւ նը  մի ջ ավայ ր ո ւ մ  փոփոխվո ւ մ  է : Տե ղադր ե լ ո վ  (49) և  (50) 

պայ մաննե ր ը  (48) հավասար ման  մե ջ  այ նպե ս , ո ր  անագի  քի միական  

պոտե նց իալ ը  փոխար ի նվի  թթված նո վ , ի ս կ  ջ րած ի նի նը  ջ ր ո վ , ապա 

կ ստանանք ` 

 (51) 
Փոփոխե լ ո վ  թթված նի  և  ջ ր ի  քի միական  պոտե նց իալ նե ր ը ` կփոփոխվի  

նաև  մի ջ ավայ ր ի  պայ մաննե ր ը , սակայ ն  նրանց  վրա նո ւ յ նպե ս  

հար կավո ր  է  դնե լ  սահմաննե ր , ո րպե ս զի  պահպանվի  
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թե ր մո դի նամի կական  հավասարակ շ ռ ո ւ թյ ո ւ նը : Եթե  թթված նի  

քի մպոտե նց իալ ը  շ ատ մե ծ  լ ի նի , ապա մի ջ ավայ ր ո ւ մ  կառաջ անան  

թթված նի  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր  և  նրանք  չ ե ն  փոխազդի  անագի  հ ետ: Սա 

կար ե լ ի  է  արտահայ տե լ  հ ետև յ ալ  կ ե րպ` 

     (52) 

Որտե ղ ` -ն  ազատ թթված նի  մո լ ե կ ո ւ լ ի  քի միական  պոտե նց իալ ն  է , 

այ ն  հավասար  է  -9.82 է Վ: Նե ր քևի ց  սահ մանափակ ե լ ո ւ  համար  կ օ գտվե նք  

(49) պայ մանի ց , ե ր բ  անագի  քի մպոտե նց յ ալ ը  հաս նո ւ մ  է  ի ր  մաքս ի մալ  

արժե քի ն , ո ր ի ց  հ ետո  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  ս կ ս ո ւ մ  է  բ յ ո ւ ր ե ղանալ  

մաքո ւ ր  անագի  մետաղը ` 

   (53) 

Այ ստե ղ ,   մաքո ւ ր  անագի  Գի բ ս ի  ազատ է նե ր գիան  է : Օգտվե լ ո վ  այ ս  

հավասար ո ւ մնե ր ի ց  կար ո ղ  ե նք  գր ե լ  հ ետև յ ալ  անհավասար ո ւ մնե ր ը ` 

    (54) 

   (55) 

   (56) 

   (57) 

Որտե ղ `  ի ր ե նի ց  նե ր կայ աց նո ւ մ  է  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  

ատոմի զաց իայ ի  է նե ր գիան  և  հավասար  է ` 

   (58) 

Թվապե ս  այ ն  հավասար  է  -5.09 է Վ , ո ր ը  համը նկ նո ւ մ  է  այ լ  տե սական  

հաշ վար կ նե ր ի , և  փո ր ձ արարական  արդ յ ո ւ նքնե ր ի  հ ետ [25]: 

(58) անհավասար ո ւ թյ ո ւ նը  կար ե լ ի  է  գր ե լ  հ ետևայ կ ե րպ` 

         (59) 

Որ ի ց  հ ստակ  ե ր ևո ւ մ  է  թթված նի  քի միական  պոտե նց իալ ի  

փոփոխո ւ թյ ան  արժե քնե ր ը : 

Ջր ի  քի միական  պոտե նց իալ ը  պետք  է  սահ մանափակ ե լ  միայ ն  վե ր ևի ց ` 

 է Վ, ո րտե ղ `  ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ ի  ազատ է նե ր գիան  է  [125]: Ջր ի  
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քի միական  պոտե նց իալ նե ր ի  ավե լ ի  բար ձ ր  արժե քնե ր ի  դեպքո ւ մ , 

ջ ո ւ ր ը  կ ս կ ս ի   գազայ ի ն  վի ճ ակ ի ց  անց նե լ  հ ե ղո ւ կ  վի ճ ակ ի , ի նչ ը  մե ր  

ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ո ւ թյ ո ւ ննե ր ի  մե ջ  չ ի  մտնո ւ մ :  է Վ պայ մանը  

հայ տնի  է  փո ր ձ արարական  տվյ ալ նե ր ի ց , ե ր բ  ջ ո ւ ր ը  հաս նո ւ մ  է  ի ր  

կ ր իտի կական  կ ետի ն  է Վ [126], ո ր ի ց  հ ետո  այ ն  

կ ս կ ս ի  հ ե ղո ւ կանալ : 

3.3 Ադսորբցիան (110) մակերևու յ թի  վրա 

3.3.1 Ադսորբցիոն կենտրոնները  (110) մակերևու յ թի  վրա 

Ինչ պե ս  արդե ն  հայ տնի  է  (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քը  

կախված  է  շ ր ջ ակա մի ջ ավայ ր ի  ջ ե ր մաստի ճ անի ց  և  ճ ն շ ո ւ մի ց  

(թթված նի  քի միական  պոտե նց իալ ի ց ): Կառ ո ւ ց ված քի  փոփոխո ւ թյ ո ւ նը  

տրված  է  Նկ . 26-ո ւ մ : Մակ ե ր ևո ւ յ թի  փոփոխման  հ ետ մե կտե ղ  

փոփոխվո ւ մ  է  նրա վրա ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ե նտր ո ննե ր ի  քանակ ը : Թթված նի  

քի միական  պոտե նց իալ ի  է Վ արժե քնե ր ի  դեպքո ւ մ  

(ստեխի ո մետր ի կ  մակ ե ր ևո ւ յ թ), մակ ե ր ևո ւ յ թը  ո ւ նի  Նկ . 26 (ա) և  Նկ . 25 

(ա)-ո ւ մ  պատկ ե ր ված  կառ ո ւ ց ված քը : Ջրայ ի ն  գո լ ո ր շ ո ւ  մո լ ե կ ո ւ լ ի  

կամ  ջ րած նի  համար  ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ե նտր ո ննե ր  կար ո ղ  ե ն  

հանդի սանալ  O2c թթված ի նը , ո ր ը  կապված  է  ե ր կ ո ւ  անագի  ատոմնե ր ի  

հ ետ: Կե նտր ո ն  կար ո ղ  է  լ ի նե լ  O3c , ո ր ը  գտնվո ւ մ  է  մե ջ տե ղի  

ե նթաշ ե րտո ւ մ  և  կապված  է  մակ ե ր ևո ւ յ թի  ե ր ե ք  անագի  ատոմնե ր ի  հ ետ: 

Եր ր ո ր դ  հ նարավո ր  ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ե նտր ո ն  է  անագի  ատոմը `   Sn5c, ո ր ը  

նո ւ յ նպե ս  ե ր կ ր ո դ  ե նթաշ ե րտո ւ մ  է  գտնվո ւ մ  և  կապված  է  հ ի նգ  

թթված ի ննե ր ի  հ ետ: 

 

 

   

Նկ . 26 (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ե նտր ո ննե ր ը  տար բ ե ր  
արտաքի ն  պայ մաննե ր ո ւ մ : ա) Ստեխի ո մետր ի կ  (110) բ ) Եր կ ո ւ  թթված նի  
ատոմո վ  աղքատացած  (110) գ ) Մե կ  թթված նի  ատոմո վ  աղքատացած  (110):    

թթված նի  ատոմ , անագի  ատոմ : 

Թթված նի  քի միական  պոտե նց իալ ի  է Վ արժե քնե ր ի  

(ա) (բ ) (գ ) 

O3c O2

c 
Sn5c 

Sn3c O3c 
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դեպքո ւ մ , մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քը  և  ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ե նտր ո ննե ր ը  

տրված  ե ն  Նկ . 26 (բ )-ո ւ մ : Ինչ պե ս  ակնկալ վո ւ մ  է ր , ադս ո ր բ ց իայ ի  

կ ե նտր ո ննե ր ի  քանակ ը  պակաս ե լ  է , դա պայ մանավո ր ված  է  նրանո վ , ո ր  

տվյ ալ  պայ մաննե ր ո ւ մ  թթված նի  առ կայ ո ւ թյ ո ւ նը  մակ ե ր ևո ւ յ թո ւ մ  

նո ւ յ նպե ս  նվազե լ  է : Ադս ո ր բ ց իայ ի  հ նարավո ր  կ ե նտր ո ննե ր ի ց  ե ն ` O3c 

-ն  շ ր ջ ապատված  անագի  ե ր ե ք  ատոմնե ր ո վ  և  Sn3c-ն  շ ր ջ ապատված  

թթված նի  ե ր ե ք  ատոմնե ր ո վ : Անագի  ե ր կ օ քս ի դի  մակ ե ր ևո ւ յ թը  կար ո ղ  

է  ո ւ նե նալ  նաև  մետաստաբ ի լ  կամ  մետակայ ո ւ ն  կառ ո ւ ց ված ք , ո ր ը  

 է Վ մի ջ ակայ քո ւ մ  չ ո ւ նի  ավե լ ի  փոքր  ազատ է նե ր գիա, 

քան  նախո ր դ  կառ ո ւ ց ված քնե ր ը : Օգտվե լ ո վ  (46) հավասար ո ւ մի ց  կար ո ղ  

ե նք  կառ ո ւ ց ե լ  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  կայ ո ւ նո ւ թյ ան  դիագրամը , կախված  

միայ ն  թթված նի  քի միական  պոտե նց իալ ի ց  (Նկ . 27)` 

 

Նկ . 27 (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  կայ ո ւ նո ւ թյ ան  դիագրամը  թթված նի  
քի մպոտե նց իալ ի  տար բ ե ր  արժե քնե ր ի  դեպքո ւ մ : Կապո ւ յ տ գծ ո վ  

նշ ված  է  ստեխի ո մետր ի կ  կառ ո ւ ց ված քի  ազատ է նե ր գիայ ի  
փոփոխո ւ թյ ո ւ նը  (SnO2), կար մի ր ո վ ` ե ր կ ո ւ  թթված նո վ  աղքատացած  

կառ ո ւ ց ված քի  ազատ է նե ր գիայ ի  փոփոխո ւ թյ ո ւ նը  (SnO2  աղքատ.   2O), 
ի ս կ  կանաչ ո վ ` մե կ  թթված նո վ  աղքատացած ի նը  (SnO2  աղքատ.   O):  

Այ ստե ղի ց  ե ր ևո ւ մ  է , ո ր  մետակայ ո ւ ն  կառ ո ւ ց ված քը  շ ատ մոտ է ` 0.2 

է Վ, կայ ո ւ ն  կառ ո ւ ց ված քնր ի ն , սակայ ն  չ ի  կար ո ղ  հանդի սանալ  ո րպե ս  

հ նարավո ր  ադս ո ր բ ց իայ ի  մակ ե ր ևո ւ յ թ: 

Այ սպի ս ո վ , ջ րայ ի ն  գո լ ո ր շ ո ւ  մո լ ե կ ո ւ լ ի  կամ  ջ րած նի  

ադս ո ր բ ց իան   (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա  է Վ թթված նի  
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Թթված նի  քի մպոտե նց իալ ,  
(է Վ) 

(110) SnO2,  աղքատ. 
O (110) SnO2,  աղքատ. 2O 

(110) SnO2  
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քի միական  պոտե նց իալ ի  դեպքո ւ մ  ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ե լ ո ւ  համար  

հար կավո ր  է  ո րպե ս  մակ ե ր ևո ւ յ թ վե ր ց նե լ  ստեխի ո մետր ի կ  (Նկ . 25 ա) 

կառ ո ւ ց ված քը , ի ս կ  է Վ մի ջ ակայ քի  համար ` ե ր կ ո ւ  

թթված նո վ  աղքատացած  (Նկ . 25 բ ) կառ ո ւ ց ված քը : 

3.3.2 Ադսորբցիան թթածնով հարու ստ  և աղքատացված  (110) 
մակերևու յ թի  վրա 

Ինչ պե ս  արդե ն  հայ տնի  է , ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ը  փոխազդե ց ո ւ թյ ան  մե ջ  

մտնե լ ո վ  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  մակ ե ր ևո ւ յ թի  հ ետ կար ո ղ  ե ն  

տար րալ ո ւ ծ վե լ  և  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  առաջ աց նե լ  հ ի դր ո քս ի լ  խմբ ե ր : 

Հ ետևաբար , ադս ո ր բ ց իայ ի  արդ յ ո ւ նքո ւ մ ` ո րպե ս  կայ ո ւ ն  

կառ ո ւ ց ված քնե ր  կար ո ղ  ե ն  դիտար կ վե լ  ի նչ պե ս  ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ը  

այ նպե ս  է լ  նրանց  տար րալ ո ւ ծ ման  արդ յ ո ւ նքո ւ մ  առաջ ացած  OH 

խմբ ե ր ը : Հ ար կավո ր  է  նշ ե լ , ո ր  հաշ վար կ նե ր ի  ը նթաց քո ւ մ  հաշ վի  է  

առ նվե լ  նաև  OH մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի  ո ւ ղղված ո ւ թյ ո ւ նը  դեպի  հար ևան  

թթված ի ննե ր ը , քանի  ո ր  ջ րած նայ ի ն  կապը  կախված  ո ւ ղղո ւ թյ ո ւ նի ց :  

Աղ յ ո ւ սակ  5 Ջր ի  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  ադս ո ր բ ց իայ ի  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  
ստեխի ո մետր ի կ  (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Ադսորբցիայ ի  
կենտրոնները    

Ադսորբցիայ ի  էներգ., և 
ադսորբացվող 

ատոմները /մոլ եկու լ ները  

Eads(էՎ) 
Ադս . ատոմ կամ 
մոլ եկու լ  

O2c -0.08 2H 

O2c -1.07 H 

O3c 0.34 H 

Sn5c 1.73 H 

O2c,  O3c,  Sn5c 1.30 3H 

Sn5c -1.10 H2O 

Sn5c,  O2c -1.68 H2O, 
տար րալ ո ւ ծ ված  
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Դիտար կ ված  հ նարավո ր  ադս ո ր բ ց իայ ի  կառ ո ւ ց ված քնե ր ի  թի վը  15 է : 

Ամե ն  կառ ո ւ ց ված քի  ադս ո ր բ ց իայ ի  է նե ր գիան   հաշ վվե լ  է  (45) 

բանաձ ևո վ , ո ր ո նց  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  համառ ոտ նե ր կայ աց ված  ե ն  

Աղ յ ո ւ սակ  5-ո ւ մ , ո ր ո նց ի ց  ամե նակայ ո ւ ն  կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  

(բացասական  ադս ո ր բ ց իայ ի  է նե ր գիա ո ւ նե ց ո ղնե ր ը ) տրված  ե ն  Նկ . 28: 

Աղ յ ո ւ սակ ի ց  ե ր ևո ւ մ  է , ո ր  OH մո լ ե կ ո ւ լ ը  կար ո ղ  է  առանձ ի ն  

լ ի նե լ  կայ ո ւ ն  վի ճ ակ ո ւ մ  միայ ն  O2c ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ե նտր ո նի  վրա, ի ս կ  

հար ևան  O2c կ ե նտր ո նո ւ մ  OH –ի  հայ տվե լ ը  նվազե ց նո ւ մ  է  համակար գի  

ը նդհանո ւ ր  է նե ր գիան : Ադս ո ր բ ց իայ ի  է նե ր գիան  մե կ  OH-ի  դեպքո ւ մ  –

1.07 է Վ է , ի ս կ  ե ր կ ո ւ  OH-ի  դեպքո ւ մ ` -0.08 է Վ:  

Ջր ի  մո լ ե կ ո ւ լ ը  ադս ո ր բ ց իայ ի  հ ետևանքո վ  կար ո ղ  է  կայ ո ւ ն  

գտվե լ  ի նչ պե ս  ամբ ո ղջ  մո լ ե կ ո ւ լ ի  Նկ  28 (դ ), այ նպե ս  է լ  

տար րալ ո ւ ծ ված  վի ճ ակ ո ւ մ  Նկ  28 (գ ): Որպե ս  ամբ ո ղջ  մո լ ե կ ո ւ լ  այ ն  

ադս ո ր բաց վո ւ մ  է  Sn5c կ ե նտր ո նո ւ մ , ադս ո ր բ ց իայ ի  է նե ր գիան  

հավասար  է  լ ի նո ւ մ  -1.10 է Վ: Նկ  28 (գ )-ի ց  ե ր ևո ւ մ  է , ո ր  Sn5c 

կ ե նտր ո նո ւ մ  առաջ անո ւ մ  է  OH մե լ ո կ ո ւ լ  և  մի  ջ րած ի ննե լ  O2c 

կ ե նտր ո նի  թթված նի  հ ետ նո ւ յ նպե ս  կազմո ւ մ  է  OH: Առաջ ացած  OH-ը  

այ նպե ս  է  ո ւ ղղված  մի մ յ անց  հանդեպ, ո ր  նրանց  մի ջ և  հ նարավո ր  է  

դառ նո ւ մ  ջ րած նայ ի ն  կապը : Այ ս  կառ ո ւ ց ված քը  է նե ր գիապե ս  

ամե նաշ ահավետն  է ` ադս ո ր բ ց իայ ի  է նե ր գիան  հավասար  է  -1.68 է Վ: 

Դիտար կ ե նք  ադս ո ր բ ց իան  աղքատացած  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա: Այ ս  

դեպքի  համար  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  տրված  ե ն  Աղ յ ո ւ սակ  6-ո ւ մ : 

Աղ յ ո ւ սակ ի ց  ե ր ևո ւ մ  է , ո ր  միակ  կայ ո ւ ն  կառ ո ւ ց ված քը  (բացասական  

ադս ո ր բ ց իայ ի  է նե ր գիայ ո վ )` դա Sn3c կ ե նտր ո նի  վրա ադս ո ր բաց ված  

ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ ն  է , ո ր ը  չ ի  տար րալ ո ւ ծ վե լ : Նրա ադս ո ր բ ց իայ ի  

(ա) (բ ) 

(գ ) (դ ) 
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է նե ր գիան  կազմո ւ մ  է  -0.26 է Վ, ի ս կ  կառ ո ւ ց ված քը  պատկ ե ր ված  է  Նկ . 29: 

 

Աղ յ ո ւ սակ  6 Ջր ի  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  ադս ո ր բ ց իայ ի  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  
աղքատացած  (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա 

 

 

 

 

 

 

 

 

Նկ . 29 Աղքատացած   (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  ադս ո ր բաց ված  ջ ր ի  

մո լ ե կ ո ւ լ ը :  ջ րած նի ,  թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

Հ նարավո ր  ստաբ ի լ  կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  գտնե լ ո ւ ց  հ ետո , 

անհ րաժե շ տ է  պարզե լ  թե  մի ջ ավայ ր ի  ի նչ  պայ մաննե ր ի  դեպքո ւ մ  

նրանք  կպահպանե ն  ի ր ե նց  կայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ նը : Օգտվե լ ո վ  (46) 

հավասար ո ւ մի ց  և  փոփոխե լ ո վ  նրա մի ջ ի  քի միական  պոտե նց իալ նե ր ի  

արժե քնե ր ը , կառ ո ւ ց վե լ  է  ե ր կ չ ափ կայ ո ւ նո ւ թյ ան  դիագրամը  Նկ  30: 

Այ դ  դիագրամո ւ մ  ամե ն  գո ւ յ նո վ  նշ ված  է  այ ն  կառ ո ւ ց ված քը , ո ր ը  

ամե նակայ ո ւ նն  է  այ դ  մի ջ ակայ քո ւ մ :  

Ադսորբցիայ ի  
կենտրոնները    

Ադսորբցիայ ի  էներգ., և 
ադսորբացվող 

ատոմները /մոլ եկու լ ները  

Eads(էՎ) 
Ադս . ատոմ կամ 
մոլ եկու լ  

O3c 0.85 
H 

Sn3c 1.42 
H 

Sn3c -0.26 
H2O 

Sn3c 0.42 H2O, 
տար րալ ո ւ ծ ված  
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Նկ . 30 (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա ադս ո ր բաց ված  ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ ի  կայ ո ւ ն  
կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  թթված նի  և  ջ րայ ի ն  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  տար բ ե ր  

քի մպոտե նց իալ նե ր ի  դեպքո ւ մ : (ա) Կար մի ր ո վ  նշ ված  է  մակ ե ր ևո ւ յ թի  
վրա տար րալ ո ւ ծ ված  ջ ր ի  դեպքը  (բ ) նար նջ ագո ւ յ նո վ  ստեխի ո մետր ի կ  
մաքո ւ ր  (110) մակ ե ր ևո ւ յ թը  (գ ) կապո ւ յ տո վ ` աղքատացած  մաքո ւ ր  (110) 

մակ ե ր ևո ւ յ թը : 

Ըստ դիագրամի , հ նարավո ր  է  ե ր ե ք  կառ ո ւ ց ված ք , ո ր ո նց ի ց  ե ն ` 

ստեխի ո մետր ի կ  (առանց  ադս ո ր բաց ված  ջ ր ի  կամ  թթված նի ) 

մակ ե ր ևո ւ յ թը  (նար նջ ագո ւ յ ն ), թթված նո վ  աղքատացած  մաքո ւ ր   

մակ ե ր ևո ւ յ թը  (կապո ւ յ տ) և  թթված նո վ  հար ստացաց  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա 

տար րալ ո ւ ծ ված  ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ ի  կառ ո ւ ց ված քը  (կար մի ր ): Այ սպի ս ո վ , 

ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ ի  համար  է նե ր գիապե ս  ավե լ ի  շ ահավետ է  

տար րալ ո ւ ծ վե լ  փոխազդե լ ո վ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  հ ետ, ի նչ ը  համը նո ւ մ  է  

փո ր ձ ի  տվյ ալ նե ր ի  հ ետ: 

3.4 Ադսորբցիան (100) մակերևու յ թի  վրա  

3.4.1 Ադսորբցիոն կենտրոնները  (100) մակերևու յ թի  վրա 

(100) մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քը , կախված  թթված նի  քի միական  

պոտե նց իալ ի ց , նո ւ յ նպե ս  փոփոխվո ւ մ  է : Նկ . 31-ո ւ մ  պատկ ե ր ված  է  

բար ձ ր  քի միական  պոտե նց իալ ի  դեպքո ւ մ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  

կառ ո ւ ց ված քը  և  նրա վրայ ի  ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ե նտր ո ննե ր ը : Ինչ պե ս  

(110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  դեպքո ւ մ , այ ստե ղ  նո ւ յ նպե ս  առ կա ե ն  հ նարավո ր  

ե ր ե ք  ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ե նտր ո ննե ր  (Նկ . 29)` O2c,O3c և   Sn5c: Այ ս  
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(110) SnO2 

ստեխիոմետրի
կ  

մակերևու յ թ 

Տարրալ ու ծված  
ջ րի  մոլ եկու լ  (110) 
մակերևու յ թի   վրա 
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ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ե նտր ո ննե ր ը  շ ատ նման  ե ն  (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  

կ ե նտր ո ննե ր ի ն , տար բ ե ր ո ւ թյ ո ւ նը  կայ անո ւ մ  է  միայ ն  մակ ե ր ևո ւ յ թի  

ո ւ ղղված ո ւ թյ ո ւ ննե ր ո ւ մ :  

 

  

 

Նկ . 31 (100) ստեխի ո մետր ի կ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա ադս ո ր բ ց իայ ի  
կ ե նտր ո ննե ր ը : O2c թթված ի նը  միաց ված  է  ե ր կ ո ւ  անագի  ատոմնե ր ի ն , 
O3c թթված ի նը  միացած  է  ե ր ե ք  անագի  ատոմնե ր ի ն  և  Sn5c անագի  ատոմը  

միացած  է  հ ի նգ  թթված նի  ատոմնե ր ի ն :  թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

 

 

 

 

Նկ . 32 (100) մակ ե ր ևո ւ յ թի  կայ ո ւ նո ւ թյ ան  դիագրամը  թթված նի  
քի մպոտե նց իալ ի  տար բ ե ր  արժե քնե ր ի  դեպքո ւ մ : Կապո ւ յ տ գծ ո վ  

նշ ված  է  ստեխի ո մետր ի կ  կառ ո ւ ց ված քի  ազատ է նե ր գիայ ի  
փոփոխո ւ թյ ո ւ նը  (SnO2), կանաչ ո վ ` ե ր կ ո ւ  թթված նո վ  աղքատացած  

կառ ո ւ ց ված քի  ազատ է նե ր գիայ ի  փոփոխո ւ թյ ո ւ նը  (SnO2,  աղքատ.   2O): 

Թթված նի  քի մպոտե նց իալ ,  
(է Վ) 
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Նկ . 33 Աղքատացած  (100) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա ադս ո ր բ ց իայ ի  
կ ե նտր ո ննե ր ը : O3c թթված ի նը  միացած  է  ե ր ե ք  անագի  ատոմնե ր ի ն  և  Sn3c 
անագի  ատոմը  միացած  է  հ ի նգ  թթված նի  ատոմնե ր ի ն :  թթված նի , 

անագի  ատոմնե ր : 

 

Այ ս  մակ ե ր ևո ւ յ թը  ս կ ս ո ւ մ  է  աղքատանալ  թթված նո վ `   
է Վ պայ մաննե ր ո ւ մ  (կայ ո ւ նո ւ թյ ան  դիագրամը  տրված  է  Նկ . 32-ո ւ մ  և  
նրա վրա ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ե նտր ո ննե ր ի  քանակ ը  նվազո ւ մ  ե ն  Նկ . 33:  Այ ս  
դեպքո ւ մ  նո ւ յ նպե ս  այ դ  կ ե նտր ո ննե ր ը  նման  ե ն  (110) –ի  
կ ե նտր ո ննե ր ի ն ` O3c և  Sn3c: 

3.4.2 Ադսորբցիան ստեխիոմետրիկ  և աղքատացված  (100) մակերևու յ թի  
վրա 

 Դիտար կ ե նք  մի ջ ավայ ր ի  այ նպի ս ի  պայ ման , ո ր ո ւ մ  կայ ո ւ ն  է  

ստեխի ո մետր ի կ  մակ ե ր ևո ւ յ թը : Հ աշ վար կ ի  ը նթաց քո ւ մ  դիտար կ վե լ  ե ն  

ը նդհանո ւ ր  առ մամբ  ջ ր ի  և  հ ի դր օ քս ի լ  խմբ ե ր ի  10 ադս ո ր բ ց ի ո ն  

կառ ո ւ ց ված քնե ր : Հ աշ վման  արդ յ ո ւ նքնե ր ո ւ մ  պարզ  է  դար ձ ե լ , ո ր  ջ ր ի  

մո լ ե կ ո ւ լ ը  կար ո ղ  է  ադս ո ր բաց վե լ  և  ո րպե ս  մի  ամբ ո ղջ ո ւ թյ ո ւ ն , և  

ո րպե ս  տար րալ ո ւ ծ ված  հ ի դր ո քս ի լ  խբ ե ր ի  տե ս քո վ , ը նդ  ո ր ո ւ մ  

մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  հ նարավո ր  է  գո յ ո ւ թյ ո ւ ն  ո ւ նե նան  առանձ ի ն  OH 

մո լ ե կ ո ւ լ նե ր  (Նկ  34 ա, գ ): Ադս ո ր բ ց ի ո ն  է նե ր գիանե ր ը  տրված  ե ն  

Աղ յ ո ւ սակ  7-ո ւ մ : Աղ յ ո ւ սակ ի ց  ե ր ևո ւ մ  է , ո ր  է նե ր գիապե ս  

ամե նաշ ահավետ ադս ո ր բ ց իան  տեղի  է  ո ւ նե նո ւ մ  ջ ր ի  տար րալ ո ւ ծ ման  

ժամանակ , այ դ  դեպքո ւ մ  ադս ո ր բ ց իայ ի  է նե ր գիան  նվազագո ւ յ նն  է  և  

կազմո ւ մ  է  -1.21 է Վ:  

Sn3c O3c 
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Նկ . 34 (100) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա ջ ր ի  և  ջ րած նի  ադս ո ր բ ց իան : ա) Եր կ ո ւ  
OH առաջ աց ո ւ մ  բ ) ե ր կ ո ւ  H2O առաջ աց ո ւ մը  ջ րած նի  ադս ո ր բ ց իայ ի ց  
հ ետո  գ ) OH խմբ ի  առաջ աց ո ւ մը  O3c կ ե նտր ո նո ւ մ  դ ) Sn5c կ ե նտր ո նո ւ մ  
ջ ր ի  ադս ո ր բ ց իան  ե ) տար րալ ո ւ ծ ված  ջ ր ի  կառ ո ւ ց ված քը :  ջ րած նի ,  

թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

 

 

 

 

 

 

 

 

Աղ յ ո ւ սակ  7 Ջրայ ի ն  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  ադս ո ր բ ց իայ ի  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  
ստեխի ո մետր ի կ  (100) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա 

 

 

 

 

Ադսորբցիայ ի  
կենտրոնները    

Ադսորբցիայ ի  էներգ., և 
ադսորբացվող 

ատոմները /մոլ եկու լ ները  

Eads(էՎ) 
Ադս . ատոմ կամ 
մոլ եկու լ  

O2c -0.32 H 

O2c -1.20 2H 

O3c -0.13 H 

Sn5c 2.13 H 

Sn5c -0.87 H2O 

Sn5c -1.21 H2O,  
տար րալ ո ւ ծ ված  

(ա) (բ ) (գ ) 

(դ ) (ե ) 
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Թթված նո վ  աղքատացած  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա  ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ ի  

ադս ո ր բ ց իան  շ ահավետ է  և   Sn3c կ ե նտր ո նո ւ մ , մնացած  դեպքե ր ո ւ մ  

ադս ո ր բ ց իայ ի  է նե ր գիան  դրական  է , ի նչ ը  բացառ ո ւ մ  է  նման  պր ո ց ե ս ի  

ը նթաց քը  (Աղ յ ո ւ սակ  8): Միակ  կայ ո ւ ն  կառ ո ւ ց ված քը  տրված  է  Նկ . 35: 

Մի ջ ավայ ր ի  տար բ ե ր  պայ մաննե ր ո ւ մ  ադս ո ր բ ց իայ ի  հ ետևանքո վ  

ստաց ված  կայ ո ւ ն  կառ ո ւ ց ված քնե ր ի  կայ ո ւ նո ւ թյ ան  դիագրամը  

բ ե ր ված  է  Նկ . 36-ո ւ մ : Ըստ կայ ո ւ նո ւ թյ ան  դիագրամի , միաջ ավայ ր ի  

տար բ ե ր  պայ մաննե ր ո ւ մ  կայ ո ւ ն  ե ն  միայ ն  ե ր ե ք  կառ ո ւ ց ված քնե ր ը , 

դրանք  ե ն ` ստեխի ո մտր ի կ  մակ ե ր ևո ւ յ թը ` առանց  ադս ո ր բաց ված  ջ ր ի  

կամ  OH մո լ ե կ ո ւ նե ր ի  (ս և  գո ւ յ ն ), թթված նո վ  նվազե ց րած  

մակ ե ր ևո ւ յ թը ` առանց   ադս ո ր բաց ված  ջ ր ի  կամ  OH մո լ ե կ ո ւ նե ր ի  

(մոխրագո ւ յ ն ), և  ստեխի ո մետր ի կ  մակ ե ր ևո ւ յ թը  տար րալ ո ւ ծ ված  ջ ր ի  

մո լ ե կ ո ւ լ ո վ  (սպիտակ  գո ւ յ ն ): 

Աղ յ ո ւ սակ  8 Ջրայ ի ն  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  ադս ո ր բ ց իայ ի  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  
աղքատացած  (100) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա 

 

 

 

 

 

 

 

Ինչ պե ս  (110) մակ ե ր ևո ւ յ թո ւ մ , այ նպե ս  է լ  (100)-ո ւ մ  ջ ր ի  համար  

է նե ր գիապե ս  ավե լ ի  շ ահավետ է  տար րալ ո ւ ծ վե լ  ադս ո ր բ ց իայ ի  

ժամանակ , քան  մնալ  ո րպե ս  մի  ամբ ո ղջ  մո լ ե կ ո ւ լ : 

 

Նկ . 35 Ջր ի  ադս ո ր բ ց իան  աղքատացած  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա:  ջ րած նի ,  

թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

Ադսորբցիայ ի  
կենտրոնները    

Ադսորբցիայ ի  էներգ., և 
ադսորբացվող 

ատոմները /մոլ եկու լ ները  

Eads(էՎ) 
Ադս . ատոմ կամ 
մոլ եկու լ  

O3c 0.85 H 

Sn3c 1.42 H 

Sn3c -0.26 H2O 

Sn3c 0.42 H2O,  
տար րալ ո ւ ծ ված  
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Նկ . 36 (100) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա ադս ո ր բաց ված  ջ ր ի  կայ ո ւ ն  
կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  թթված նի  և  ջ ր ի  տար բ ե ր  քի մպոտե նց իալ նե ր ի  

դեպքո ւ մ : Սպիտակ ո վ  նշ ված  է  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա տար րալ ո ւ ծ ված  ջ ր ի  
դեպքը : Սևո վ ` ստեխի ո մետր ի կ  մաքո ւ ր  (110) մակ ե ր ևո ւ յ թը : 

Մոխրագո ւ յ նո վ  նշ ված  է  աղքատացած  (100) մակ ե ր ևո ւ յ թը  առանց  
ադս ո ր բանտնե ր ի : 

3.5 Ադսորբցիան (101) մակերևու յ թի  վրա  

3.5.1 (101) մակերևու յ թի  ռեկոնստրու կցիաները  և ադսորբցիոն 
կենտրոնները  

 Այ ս  մակ ե ր ևո ւ յ թը  տար բ ե ր  արտաքի ն  պայ մաննե ր ո ւ մ  կար ո ղ  է  

ո ւ նե նալ  ե ր ե ք  ռ ե կ ո նստր ո ւ կ ց իանե ր :Նկ . 37-ո ւ մ  բ ե ր ված  է  նրանց  

կառ ո ւ ց ված քնե ր ը , ի ր ե նց  վրա ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ե նտր ո ննե ր ը  և  

կայ ո ւ նո ւ թյ ան  դիագրամը ` միայ ն  թթված նի  քի մպոտե նց իալ ի  

փոփոխո ւ թյ ան  դեպքո ւ մ : (101)-ի  ստեխի ո մետր ի կ  մակ ե ր ևո ւ յ թը  

ամե նակայ ո ւ նն  է   է Վ պայ մաննե ր ո ւ մ , ի ս կ  

 է Վ տի ր ո ւ յ թո ւ մ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վե ր ի ն  շ ե րտը  

ամբ ո ղջ ո վի ն  աղքատանո ւ մ  է  թթված նո վ : Եր ր ո ր դ  հ նարավո ր  

ռ ե կ ո ւ նստր ո ւ կ ց իայ ի  չ ափը  ե ր կ ո ւ  անգամ  մե ծ  է  ստեխի ո մետր ի կ  

բ ջ ջ ի   նկատմամբ   վե կտո ր ի  ո ւ ղղո ւ թյ ամբ , սակայ ն  նրա վե ր ի ն  շ ե րտի  

թթված ի ննե ր ի ց  մե կ ը  բացակայ ո ւ մ  է , այ դ  ի ս կ  պատճ առ ո վ  այ ս  

մակ ե ր ո ւ յ թո ը  նո ւ յ նպե ս  աղքատացած  է  թթված նո վ  Նկ . 37 (գ ): Այ ս  

մակ ե ր ևո ւ յ թի  կայ ո ւ նո ւ թյ ան  մի ջ ակայ քը  համե մատաբար  նե ղ  է  ` 

Թթված նի  քի մպոտե նց իալ ,  
(է Վ) 
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Տարրալ ու ծված  ջ րի  
մոլ եկու լ   

(100) մակերևու յ թի   վրա 
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 , Նկ . 38: 

 

 

 

Նկ . 37 (101) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ե նտր ո ննե ր ը  տար բ ե ր  
արտաքի ն  պայ մաննե ր ո ւ մ : (ա)O2c և  Sn5c կ ե նտր ո ննե ր ը  Ստեխի ո մետր ի կ  
մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա  (բ ) Sn3c և  O3c կ ե նտր ո ննե ր ը  աղքատացած  
մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա (գ )  O2c,Sn5c, Sn3c և  O3c կ ե նտր ո ննե ր ը  աղքատացած  (1x2) 

ռ ե կ ո նստր ո ւ կ ց իայ ի  վրա:  թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

Ստեխի ո մետր ի կ  մակ ե ր ևո ւ յ թո ւ մ  ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ե նտր ո ննե ր ը  

ե ր կ ո ւ ս ն  ե ն ` O2c և   Sn5c: Սակայ ն , բ ջ ջ ո ւ մ   ամե ն  ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ե նտր ո ն  

ո ւ նի  համար ժե ք  ևս  մե կ  տեղ , այ դ  ի ս կ  պատճ առ ո վ  մե նք  կ քննար կ ե նք  

ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ի ս ո վ  չ ափ և  ամբ ո ղջ  ծած կ ո ւ յ թո վ  (ML=0.5 և  ML=1) 

դեպքե ր ը , ի նչ պե ս  արվե լ  է ր  ե ր կ ր ո ր դ  գ լ խո ւ մ : Եր կ ր ո ր դ  

ռ ե կ ո նստր ո ւ կ ց իայ ո ւ մ ` թթված նո վ  աղքատացած  մակ ե ր ևո ւ յ թո ւ մ  

ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ե նտր ո ննե ր ը  O3c և  Sn3c ե ն , ո ր ո նք  նո ւ յ նպե ս  ո ւ նե ն  

մե կական  համար ժե ք  կ ե նտր ո ննե ր  բ ջ ջ ո ւ մ , հ ետևաբար , այ ս  դեպքո ւ մ  

ևս  կ քննար կ վի   ML=0.5 և  ML=1 ծած կ ո ւ յ թնե ր ը : Եր ր ո ր դ  

ռ ե կ ո նստր ո ւ կ ց իայ ո ւ մ , ո ր ը  մակ ե ր ո ս ո վ  ավե լ ի  մե ծ  է , առ կա է  չ ո ր ս  

ի րար ի ց  տար բ ե ր  ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ե նտր ո ննե ր ` O2c, Sn5c, O3c և  Sn3c: Այ ս  

ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ե նտր ո ննե ր ի ց  նո ւ յ նպե ս   կա ե ր կ ո ւ  համար ժե ք  տեղե ր  

բ ջ ջ ո ւ մ : 

 

 

Sn5

c 

O2c 
Sn5c O3c 

Sn3c 
O2c O3c 

Sn3c 

(ա) (բ ) (գ ) 
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Նկ . 38  (101) մակ ե ր ևո ւ յ թի  կայ ո ւ նո ւ թյ ան  դիագրամը  թթված նի  
քի մպոտե նց իալ ի  տար բ ե ր  արժե քնե ր ի  դեպքո ւ մ : Կապո ւ յ տ գծ ո վ  

նշ ված  է  ստեխի ո մետր ի կ  կառ ո ւ ց ված քի  ազատ է նե ր գիայ ի  
փոփոխո ւ թյ ո ւ նը  (SnO2), կար մի ր ո վ ` աղքատացած  (1x2) 

ռ ե կ ո նստր ո ւ կ ց իայ ի  ազատ է նե ր գիայ ի  փոփոխո ւ թյ ո ւ նը  (SnO2, (1x2) 

ռ ե կ ո ն .), ի ս կ  կանաչ ո վ ` մակ ե ր ևո ւ յ թի  վե ր ի ն  շ ե րտի  ամբ ո ղջ  
թթված նո վ  աղքատացած ի նը  (SnO2,  աղքատ.   2O): 

3.5.2 Ադսորբցիան (101) մակերևու յ թի  վրա 

Սկ զբ ի ց  դիտար կ ե նք  ստեխի ո մետր ի կ  մակ ե ր ևո ւ յ թը : Հ աշ վար կ ի  

արդ յ ո ւ նքնե ր ը  տրված  ե ն  Աղ յ ո ւ սակ  9-ո ւ մ , ո ր ի ց  ե ր ևո ւ մ  է , ո ր  թե  OH 

խմբ ե ր ի , թե  ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի  համար  է նե ր գիապե ս  շ ահավետ է  

ադս ո ր բաց վե լ : Նվազագո ւ յ ն  ադս ո ր բ ց իայ ի  է նե ր գիան  ո ւ նի  ջ ր ի  

տարալ ո ւ ծ ման  դեպքը : Ամբ ո ղջ  ծած կ ո ւ յ թի  դեպքո ւ մ  ևս  ջ ր ի  

մո լ կ ո ւ լ նե ր ի ն  շ ահավետ է  տար րալ ո ւ ծ վե լ ը : 

Դիտար կ ե նք  աղքատացած  մակ ե ր ևո ւ յ թի  դեպքը : Ար դ յ ո ւ նքնե ր ը  

տրված  ե ն  Աղ յ ո ւ սակ  10-ո ւ մ : Ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ե նտր ո ննե ր ի  նվազման  

շ նո ր հ ի վ  է նե ր գիապե ս  շ ահավետ ադս ո ր բ ց իանե ր ը  միայ ն  Sn3c 

կ ե նտր ո նո ւ մ  է , ո րտե ղ  ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ ը  չ ի  տար րալ ո ւ ծ վո ւ մ  Նկ . 39: 

Շահավետ է  նաև  ամբ ո ղջ  ծած կ ո ւ յ թո վ  ադս ո ր բ ց իան : Եր ր ո ր դ , մե ծ  

մակ ե ր ե ս ո վ , ռ ե կ ո նստր ո ւ կ ց իայ ի  դեպքո ւ մ ,  դիտար կ ված  հ նարավո ր  

ադս ո ր բ ց իայ ի  կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  ամե նաշ ատն  է ի ն ` 20 հատ, ո ր ո նք  

ամփոփված  ե ն  Աղ յ ո ւ սակ   11-ո ւ մ : Կայ ո ւ ն  կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  տրված  ե ն  

Նկ . 40-ո ւ մ :  

 

Թթված նի  քի մպոտե նց իալ ,  
(է Վ) 

Մ
ա
կ
ե
ր
և
ո
ւ
յ
թ
ի

 
ա
զ
ա
տ

 

է
ն
ե
ր
գ
ի
ա

(է
Վ

) 

(101) SnO2 

(101) SnO2, (1x2) 

ռ ե կ ո ն . 

(101) SnO2,  աղքատ. 2O 



79 
 

Աղ յ ո ւ սակ  9 Ջր ի  ադս ո ր բ ց իայ ի  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  ստեխի ո մետր ի կ  (101) 
մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 

 
 
 

 
 

Նկ . 39 ա) (101) ստեխի ո մետր ի կ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա ջ ր ի  և  ջ րած նի  
ադս ո ր բ ց իան : բ ) Եր կ ո ւ  OH առաջ աց ո ւ մ , ML=1 գ ) ե ր կ ո ւ  H2O 

առաջ աց ո ւ մը  ջ րած նի  ադս ո ր բ իայ ի ց  հ ետո  դ ) Ջր ի  տար րալ ո ւ ծ ո ւ մը  և  

Ադսորբցիայ ի  
կենտրոնները    

Ադսորբցիայ ի  էներգ., և 
ադսորբացվող 

ատոմները /մոլ եկու լ ները  

Eads(էՎ) 
Ադս . ատոմ կամ 
մոլ եկու լ  

O2c -1.02 H 

O2c , ML =1 -1.89 H 

Sn5c 1.62 H 

Sn5c -0.78 H2O 

Sn5c -0.80 H2O,  տար րալ ո ւ ծ ված  

Sn5c , ML = 1 -1.58 H2O 

Sn5c , ML=1 -2.5 H2O,  տար րալ ո ւ ծ ված  

(ա) (բ ) 

(գ ) (դ ) 

(ե ) (զ ) 
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OH խմբ ի  առաջ աց ո ւ մը  Sn5c կ ե նտր ո նո ւ մ , ML=1 ե ) Sn5c կ ե նտր ո նո ւ մ  ջ ր ի  
ադս ո ր բ ց իան  և  տար րալ ո ւ ծ ո ւ մը , ML=0.5 զ ) Աղքատացած  մակ ե ր ևո ւ յ թի  

և  ջ ր ի  փոխազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը :  ջ րած նի ,  թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

Աղ յ ո ւ սակ  10 Ջրայ ի ն  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  ադս ո ր բ ց իայ ի  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  
աղքատացած  (101) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Աղ յ ո ւ սակ  11 Ջրայ ի ն  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  ադս ո ր բ ց իայ ի  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  
աղքատացած  (101) մակ ե ր ևո ւ յ թի  (1x2) ռ ե կ ո նստր ո ւ կ ց իայ ի   վրա 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Ադսորբցիայ ի  
կենտրոնները  

Ադսորբցիայ ի  էներգ., և 
ադսորբացվող 

ատոմները /մոլ եկու լ ները  

Eads(էՎ) 
Ադս . ատոմ կամ 
մոլ եկու լ  

O3c 0.78 H 

Sn3c 1.59 H 

Sn3c -0.01 H2O 

Sn3c 1.25 
H2O,  

տար րալ ո ւ ծ ված  

Sn3c , ML = 1 -0.35 H2O 

Ադսորբցիայ ի  
կենտրոնները  

Ադսորբցիայ ի  էներգ., և 
ադսորբացվող 

ատոմները /մոլ եկու լ ները  

Eads(էՎ) 
Ադս . ատոմ կամ 
մոլ եկու լ  

O2c -0.49 2H 

O2c -0.57 H 

O2c, ML=1 -1.34 2H 

O3c -0.07 H 

Sn3c -0.48 H2O 

Sn3c -0.44 H2O,  
տար րալ ո ւ ծ ված  

Sn5c -0.68 H2O 

Sn5c -1.20 H2O,  
տար րալ ո ւ ծ ված  

Sn3c,  Sn5c, ML=1 -1.81 4( H2O) 



81 
 

 

Նկ . 40 Ադս ո ր բ ց իան  աղքատացած  (1x2) ռ ե կ ո նստր ո ւ կ ց իայ ի  վրա: (ա) 
Տար րալ ո ւ ծ ված  ջ ո ւ ր  Sn5c կ ե նտր ո նի  վրա  (բ )ամբ ո ղջ  ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ  

Sn5c կ ե նտր ո նի  վրա ադս ո ր բաց ված :  ջ րած նի ,  թթված նի , անագի  
ատոմնե ր : 

Ինչ պե ս  ե ր ևո ւ մ  է  աղյ ո ւ սակ ի ց , բ ո լ ո ր  ադս ո ր բ ց ի ո ն  տեղե ր ո ւ մ  

հ նարավո ր  է  OH խմբ ե ր ի  առաջ աց ո ւ մ  և  ամբ ո ղջ  ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ ի  

ադս ո ր բ ց իա: Չնայ ած  դրան , այ ս  ռ ե կ ո նստր ո ւ կ ց իայ ի  դեպքո ւ մ  ևս  ջ ր ի  

տար րալ ո ւ ծ ման  դեպքը  է նե ր գիապե ս  ամե նաշ ահավետն  է : 

Կայ ո ւ նո ւ թյ ան  դիագրամը  տրված  է  Նկ . 41-ո ւ մ :  

 

Նկ . 41 (101) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա ադս ո ր բաց ված  ջ ր ի  կայ ո ւ ն  
կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  թթված նի  և  ջ ր ի  տար բ ե ր  քի մպոտե նց իալ նե ր ի  
դեպքո ւ մ : Սպիտակ ո վ  նշ ված  է   ստեխի ո մետր ի կ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա 
տար րալ ո ւ ծ ված  ջ ր ի  դեպքը , ML=1: Կապո ւ յ տո վ ` ստեխի ո մետր ի կ  

մաքո ւ ր  (101) մակ ե ր ևո ւ յ թի  կայ ո ւ նո ւ թյ ան  տի ր ո ւ յ թը : 
Մոխրագո ւ յ նո վ  նշ ված  է  աղքատացած  (1x2) ռ ե կ ո նստր ո ւ կ ց իայ ի  

տի ր ո ւ յ թը : Սևո վ ` ամբ ո ղջ ո վի ն  աղքատացած  մակ ե ր ևո ւ յ թի  տի ր ո ւ յ թը : 
Կար մի ր ո վ  նշ ված  է  աղքատացած  (1x2) ռ ե կ ո նստր ո ւ կ ց իայ ի  վրա 

տար րալ ո ւ ծ ված  կառ ո ւ ց ված քի  տի ր ո ւ յ թը : Դե ղի նո վ `  ստեխի ո մետր ի կ  
մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա տար րալ ո ւ ծ ված  ջ ր ի  դեպքը , ML=0.5: 
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Թթված նի  քի մպոտե նց իալ ,  
(է Վ) 
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Տար րալ . 
ջ ր ի  մո լ . 

(1x2) 
ռ ե կ ո ն .-ի  

վրա 

Տար րալ . ջ ր ի  
մո լ . Ստեխ. (101) 
մակ .-ի  վրա, ML=1 

Տար րալ . ջ ր ի  
մո լ . Ստեխ. (101) 
մակ .-ի  վրա, 

ML=0.5 

(ա) (բ ) 
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Այ ստե ղ  առ կա ե ն  ե ր ե քի ց  ավե լ  կառ ո ւ ց ված քնե ր , սակայ ն  նրանց  

մե ջ  չ կան  չ տար րալ ո ւ ծ ված  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր , ի նչ ը  նշ անակ ո ւ մ  է , ո ր  

այ ս  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  ադս ո ր բաց վե լ ի ս  ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ ը  

 է Վ արտաքի ն  պայ մաննե ր ի  դեպքո ւ մ  կ ձ գտի  

տար րալ ո ւ ծ վե լ : 

3.6 Ադսորբցիան (001) մակերևու յ թի  վրա 

 Այ ս  մակ ե ր ևո ւ թայ ի ն  ո ւ ղղո ւ թյ ան  համար  հայ տնի  է  միայ ն  մե կ  

ռ ե կ ո նստր ո ւ կ ց իա Նկ . 42: Ջրած նի  կամ  ջ ր ի  համար  ադս ո ր բ ց ի ո ն  

կ ե նտր ո ն  կար ո ղ  ե ն  հանդի սանալ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա O2c թթված ի նը  և  

անագը  Sn5c: Մակ ե ր ևո ւ յ թը  նկարագր ո ղ  բ ջ ջ ո ւ մ   կան  ե ր կ ո ւ  համար ժե ք  

O2c թթված ի ննե ր , հ ետևաբար , ադս ո ր բ ց ի ո ն  կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  

հաշ վար կ ե լ ի ս  հաշ վի  ե ն  առ նվե լ  նաև  ML=0.5 և  ML=1 ծած կ ո ւ յ թնե ր ը :  

 

 

 

 

Նկ . 42  (001) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ե նտր ո ննե ր ը  ` O2c և  Sn5c: 

 թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

 

Ար դ յ ո ւ նքնե ր ը  տրված  ե ն  Աղ յ ո ւ սակ  12-ո ւ մ , ը ստ ո ր ի  ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ ը  

ադս ո ր բաց վե լ ի ս  Sn5c կ ե նտր ո նո ւ մ  կտարալ ո ւ ծ վի , քանի  ո ր  այ դ  

պր ո ց ե ս ը  է նե ր գետի կ  ավե լ ի  շ ահավետ է : Ի  տար բ ե ր ո ւ թյ ո ւ ն  այ լ  

մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի , (001) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա հ նարավո ր  է  առանձ ի ն  OH 

խմբ ե ր ի  առաջ աց ո ւ մ  (Նկ . 43): Կայ ո ւ նո ւ թյ ան  դիագրամո ւ մ  (Նկ . 44) 

կապո ւ յ տո վ  նշ ված  է  այ ն  նե ղ  տեղամաս ը , ո ր ո ւ մ  հ նարավո ր  է  այ դ  

ադս ո ր բ ց իան : Մի ջ ավայ ր ի  այ լ  պայ մաննե ր ո ւ մ  կամ  ջ ո ւ ր ը  

տար րալ ո ւ ծ ված  վի ճ ակ ո ւ մ  ադս ո ր բաց վո ւ մ  է  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն , կամ  

մակ ե ր ևո ւ յ թի ց  դե ս ո ր բաց վո ւ մ  է ` թո ղնե լ ո վ  նրան  առանց  ո ր ևէ  OH 

մո լ ե կ ո ւ լ ի : 

O2c 
Sn5c 
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Նկ . 43 ա) (001) ստեխի ո մետր ի  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա OH խմբ ի  առաջ աց ո ւ մը : 
բ ) Եր կ ո ւ  OH առաջ աց ո ւ մ , ML=1 գ ) H2O ադս ո ր բ ց իան  Sn5c կ ե նտր ո նո ւ մ  դ ) 
Ջր ի  տար րալ ո ւ ծ ո ւ մը  և  OH խմբ ի  առաջ աց ո ւ մը  Sn5c կ ե նտր ո նո ւ մ :  

ջ րած նի ,  թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

 

Աղ յ ո ւ սակ  12 Ջրայ ի ն  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  ադս ո ր բ ց իան  (001) մակ ե ր ևո ւ յ թի  
վրա 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Ադսորբցիայ ի  
կենտրոնները  

Ադսորբցիայ ի  էներգ., և 
ադսորբացվող 

ատոմները /մոլ եկու լ ները  

Eads(էՎ) 
Ադս . ատոմ կամ 
մոլ եկու լ  

O2c -1.25 
H 

O2c, ML =1 -2.01 
H 

Sn5c 1.30 
H 

Sn5c -0.48 
H2O 

Sn5c -1.79 H2O, 
տար րալ ո ւ ծ ված  

(ա) (բ ) 

(գ ) (դ ) 
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Նկ . 44 (001) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա ադս ո ր բաց ված  ջ ր ի  կայ ո ւ ն  
կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  թթված նի  և  ջ ր ի  տար բ ե ր  քի մպոտե նց իալ նե ր ի  

դեպքո ւ մ : Սպիտակ ո վ  նշ ված  է  մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա տար րալ ո ւ ծ ված  ջ ր ի  
դեպքը : Սևո վ ` ստեխի ո մետր ի կ  մաքո ւ ր  (001) մակ ե ր ևո ւ յ թը : 

Մոխրագո ւ յ նո վ  նշ ված  է  աղքատացած  (100) մակ ե ր ո ւ յ թի ն  OH խմբ ե ր ի  
առաջ աց ման  տի ր ո ւ յ թը , ML=1, ի ս կ  կապո ւ յ տո վ ` OH ML=0.5: 

3.7 Եզրակացու թյ ու ններ  

Այ ս  գ լ խո ւ մ  ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր վե լ  է  ջ ր ի  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  

մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի  ադս ո ր բ ց իան  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի ն ` 

(110), (100), (101) և  (001), մի ջ ավայ ր ի  տար բ ե ր  պայ մաննե ր ո ւ մ : 

Ու ս ո ւ մնաս ի ր ո ւ թյ ան  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  հ ետև յ ալ ն  ե ն ` 

1) Ջր ի  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի  համար  է նե ր գիապե ս  

ավե լ ի  շ ահավետ է  տար րալ ո ւ ծ վե լ  ադս ո ր բ ց իայ ի  ժամանակ , 

քան  ադս ո ր բաց վե լ  ո րպե ս  մե կ  ամբ ո ղջ  մո լ ե կ ո ւ լ : Այ ս  

պնդո ւ մը  տեղի  ո ւ նի  բ ո լ ո ր  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  համար : 

2) Հ աշ վար կ նե ր ի  մի ջ ո ց ո վ  գտնվե լ  է  ամե նակայ ո ւ ն  

կառ ո ւ ց ված քը  մի ջ ավայ ր ի  տար բ ե ր  պայ մաննե ր ի  դեպքո ւ մ : 

Ամե ն  մակ ե ր ևո ւ յ թի  համար  կառ ո ւ ց վե լ  է  կայ ո ւ նո ւ թյ ան  

դիագրամ : 

Այ ս  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  համը նկ նո ւ մ  ե ն  փո ր ձ արարական  տվյ ալ նե ր ի  հ ետ 

և  կար ո ղ  ե ն  օ գտակար  լ ի նե լ  ս ե նս ո ր նե ր  պատրաստե լ ի ս : 

Թթված նի  քի մպոտե նց իալ ,  
(է Վ) 

Ջ
ր
ի

 
ք
ի
մ
պ
ո
տ
ե
ն
ց
ի
ա
լ

, 
 

(է
Վ

) 

(001) SnO2 

ստեխի ո մետր ի
կ  

մակ ե ր ևո ւ յ թ 

Տար րալ . ջ ր ի  
մո լ . ստեխ. (001) 

մակ .-ի  վրա 

(001) SnO2 մակ .-ի  
վրա OH, ML=0.5 

(001) SnO2 մակ .-ի  
վրա OH, ML=1 
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ԳԼՈՒԽ IV ԿՈԲԱԼՏՈՎ ԼԵԳԻՐԱՑՎԱԾ ԱՆԱԳԻ ԵՐԿՕՔՍԻԴԻ 
ՄԱԿԵՐԵՎՈՒՅԹԻ ԿԱՌՈՒՑՎԱԾՔԸ 

4.1 Ներածու թյ ու ն 

Ժամանակակ ի ց  տեխնո լ ո գիական  աշ խար հ ո ւ մ , օ ր  օ ր ի  աճ ո ւ մ  է  

նո ր  ն յ ո ւ թե ր ի   պահանջ ար կ ը , ո ր ո նք  ո ւ նե ն  ավե լ ի  կատար յ ալ  

բ նո ւ թագր ե ր : Սակայ ն , ամբ ո ղջ ո վի ն  նո ր  ն յ ո ւ թ  հայ տնաբ ե ր ե լ ը  շ ատ 

ժամանակատար  և  ծախսատար  է : Այ դ  պատճ առ ո վ , ն յ ո ւ թե ր ի  

պարամե րտե ր ը  բար ե լ ավե լ ո ւ  համար  հաճ ախ նրանց  լ ե գի րաց նո ւ մ  ե ն : 

Գազայ ի ն  ս ե նս ո ր նե ր ո ւ մ  օ գտագո ր ծ վո ղ  անագի  ե ր կ օ քս ի դը  

նո ւ յ նպե ս  լ ե գի րաց նո ւ մ  ե ն  տար բ ե ր  ն յ ո ւ թե ր ո վ  [127–129]: 

Անագի  ե ր կ օ քս ի դը  կ ո բալ տո վ  լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ , 

ս ե նս ո ր նե ր ի  զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ նը  ազոտի , ջ րած նի  և  ջ րած նայ ի ն  

պե ր օ քս ի դի  նկատմամբ  աճ ո ւ մ  է : Սակայ ն , զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  

փոփոխո ւ թյ ո ւ նը  կախված  է  լ ե գի րաց ման  աստի ճ անի ց , օ ր ի նակ ` 2%-4% 

(ատոմական  տո կ ո ս նե ր ) լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ  զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ նը  

աճ ո ւ մ  է , ի ս կ  >4% նվազո ւ մ  է  [62,130]: Բար ձ ր  լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ ` 

նվազո ւ մ  է  ո չ  միայ ն  ս ե նս ո ր ի  զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ նը , այ լ  բ ո լ ո ր  

պարամետր ե ր ը : Այ սպի ս ի  ե ր ևո ւ յ թ դիտվո ւ մ  է  ո չ  միայ ն  կ ո բալ տի  

լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ , նաև  այ լ  ն յ ո ւ թե ր ի  լ ե գի րաց ման  ժամանակ , 

օ ր ի նակ ` Pt, Sb [131,132]:  

Փո ր ձ արարական  աշ խատանքնե ր ի ց  հայ տնի  է , ո ր  կ ո բալ տո վ  

լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ , նրա ատոմը  զբաղե ց նո ւ մ  է   անագի  ատոմի  

տեղը : Քանի  ո ր , անագի  ատոմը  բ յ ո ւ ր ե ղո ւ մ  +4 ի ո նի զաց ված  է , ի ս կ  

կ ո բալ տը ` +2, ապա փո ր ձ ո ւ մ  սպաս վո ւ մ  է  SnO2 թաղանթի  դի մադր ո ւ թյ ան  

բար ձ րաց ո ւ մ : Սակայ ն , դի մադր ո ւ թյ ո ւ նը  ե թե  նո ւ յ նի ս կ  չ ն չ ի ն  

նվազո ւ մ  է , դա պայ մանավո ր ված  է  թթված նի  վականս իայ ի  

առաջ աց ո ւ մո վ :  

Այ սպի ս ո վ , փո ր ձ արարական  տվյ ալ նե ր ի ց  [62,128,133] հայ տնի  է , ո ր  

կ ո բալ տի  ատոմը  զբաղե ց նո ւ մ  է  անագի  ատոմի  տեղը  բ ջ ջ ո ւ մ , և  

առաջ աց նո ւ մ  է  թթված նի  վականս իա: Անհայ տ է  մնո ւ մ , թե  ի նչ  

պատճ առ ո վ  է  ս ե նս ո ր ի  բ ո լ ո ր  պարամետր ե ր ը  վատանո ւ մ  բար ձ  

լ ե գի րաց ման  ժամանակ , և  ի նչ ո ւ  ցած ր  լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ ` 

լ ավանո ւ մ : Տվ յ ալ  խնդի ր նե ր ը  լ ո ւ ծ ե լ ո ւ  համար  առաջ ար կ վե լ  է  

հ ետևալ  տար բ ե րակ նե ր ը ` 
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1) Բար ձ ր  լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ , պարամետր ե ր ի  վատաց ո ւ մ  

հ նարավո ր  է  տեղի  ո ւ նե նա զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թի , այ ս ի նքն  անագի  

ե ր կ օ քս ի դի  բ յ ո ւ ր ե ղական  կառ ո ւ ց ված քի  

կար գավո ր ված ո ւ թյ ան  նվազման  պատճ առ ո վ : Այ լ  կ ե րպ ասած , 

բ յ ո ւ ր ե ղական  կառ ո ւ ղված քը  ս կ ս ո ւ մ  է  քանդվե լ  կամ  

փոփոխվե լ : 

2) Ցած ր  լ ե գի րաց ման  ժամանակ , ս ե նս ո ր ի  զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  

բար ձ րաց ո ւ մը  կապված  է  զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թի  մակ ե ր ևո ւ յ թի  

կառ ո ւ ց ված քի  փոփոխո ւ թյ ան  հ ետ: Ենթադր վո ւ մ  է , ո ր  կ ո բալ տի  

ատոմնե ր ը  ակտի վ  տի ր ո ւ յ թնե ր  ե ն  ստե ղծ ո ւ մ  անագի  

ե ր կ օ քս ի դի  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն , այ դպի ս ո վ  և  բար ձ աց նե լ ո վ  

մակ ե ր ևո ւ յ թի  ռ եակտի վո ւ թյ ո ւ նը  տար բ ե ր  գազե ր ի  նկատմամբ : 

Այ ս  խնդր ի նե ր ը  լ ո ւ ծ ե լ ո ւ  համար , մե նք  կատար ե լ  ե նք  

հ ետազոտո ւ թյ ո ւ ն  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ան  և  է մպի ր ի կ  

ո ւ ժայ ի ն  դաշ տե ր ի  մի ջ ո ց ո վ  [134], ո ր ի  նպատակն  է  ե ղե լ ` 

1) Գտնե լ  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  բ ջ ջ ո ւ մ   կ ո բալ դի  ատոմի  և  թթված նի  

վականս իայ ի  փոխդասավո ր ված ո ւ թյ ո ւ նը : 

2) Գտնե լ  բ յ ո ւ ր ե ղական  ցանց ի  կարգավո ր ված ո ւ թյ ան  չ ափը  3.125, 

6.25 , 12.5 , 18.75` կ ո բալ տի  լ ե գի րաց ման  ատոմայ ի ն  տո կ ո ս նե ր ի  

դեպքո ւ մ : 

3) Գտնե լ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քը  թթված նի  քի միական  

պոտե նց իալ ի  տար բ ե ր  արժե քնե ր ի  համար : 

4.2 Հաշ վարկման մեթոդները  

 Բյ ո ւ ր ե ղի  կամ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  լ ե գի րաց ո ւ մը , տար բ ե ր  ատոմայ ի ն  

տո կ ո ս նե ր ի  դեպքո ւ մ   մո դե լ ավո ր ե լ ո ւ  համար , պետք  է  պարզե լ  

բ ջ ջ ո ւ մ    անհ րաժե շ տ կ ո բալ տնե ր ի  թի վը : Այ ստե ղ , ատոմայ ի ն  տո կ ո ս  

նշ անակ ո ւ մ  է , թե  անագի  ատոմնե ր ի  քանի  տո կ ո ս ն  է ` փոխար ի նված  

կ ո բալ տի  ատոմնե ր ո վ  [128,130,133,135]: 3.125 % լ ե գի րաց ման  համար , 

անհ րաժե շ տ է  բ ջ ի ջ ը  կառ ո ո ւ ց ե լ  32 անագի  և  64 թթված նի  ատոմնե ր ի ց , 

ո ր ո ւ մ  մե կ  անագի  ատոմը  պոխար ի նե լ ո վ , կ ստանանք   3.125 % կ ո բալ տո վ  

լ ե գի րաց ված  բ ջ ի ջ : Հ ամապատասխանաբար  6.25 % ` 2  ատոմո վ ,  12.5 % ` 4 

ատոմո վ , 18.75%` 6 ատոմո վ :  Քանի  ո ր , ամե ն  կ ո բալ տ պետք  է  առաջ աց նի  

մե կ  թթված նի  վականս իա, հ ետևաբար , բ ջ ջ ո ւ մ  կ ո բալ տի  ատոմնե ր ի  

տվյ ալ  քանակ ո ւ թյ ան  լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ , բ ջ ջ ո ւ մ  կառաջ աց նե նք  

համապատասխան  թթված նի  վականս իա:  
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 Կո բալ տի  և  վականս իայ ի  փոխդասավո ր ված ո ւ թյ ո ւ նը  մե ծ  

ազդե ց ո ւ թյ ո ւ ն  ո ւ նի  մակ ե ր ևո ւ թայ ի ն  կառ ո ւ ց ված քնե ր ո ւ մ : Սակայ ն , 

մակ ե ր ևո ւ թայ ի ն  կառ ո ւ ց ված քնե ր ի  հաշ վար կ նե ր ը  ավե լ ի  ե ր կարատև  

ե ն , քան  ծավալ այ ի ն  ն յ ո ւ թե ր ո ւ մ , այ դ  պատճ առ ո վ , ս կ զբ ի ց  կատարվե լ  

է  հ ետազոտո ւ թյ ո ւ ն  ծավալ այ ի ն  ն յ ո ւ թո ւ մ  

փոխդասավո ր ված ո ւ թյ ո ւ նը  գտնե լ ո ւ  համար , այ նո ւ հ ետև  այ ն  

օ գտագո ր ծ վե լ  է  մակ ե ր ևո ւ թայ ի ն  կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  գտնե լ ո ւ  

հաշ վար կ նե ր ո ւ մ : 

 Հ աշ վար կ նե ր ը  կատարվե լ  ե ն  և  ո ւ ժայ ի ն  պոտե նց իալ նե ր ի  և  

խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ո նալ  տե ս ո ւ թյ ան  մի ջ ո ց ո վ : Ինչ պե ս  ե ր կ ր ո ր դ  և  

ե ր ր ո ր դ  գ լ խո ւ մ , ԽՖՏ -ի  հաշ վար կ ը  կատարվե լ  է  VASP ծ րագրայ ի ն  

փաթեթո վ : Հ աշ վար կ ի  հ ի մնական  պարամետր ե ր ը  հ ետև յ ալ ն  ե ն . 

1) Որպե ս  փոխանակա-կ ո ռ ե լ աց ի ո ն  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ ` օ գտագո ր ծ վե լ  է  

GGA-PBE: 

2) Հ արթ ալ ի քնե ր ի  բազի ս ի  խզման  է նե ր գիան  ը նտր ված  է  500 է Վ, 

ո ր ի  դեպքո ւ մ  համակար գի  ը նդհանո ւ ր  է նե ր գիան  զո ւ գամիտո ւ մ  

է  ի ր  վե ր ջ նական  արժե քի ն : 

3) Կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  ռ ե լ աքսաց վե լ  ե ն  Conjugate Gradient մեթո դո վ , 

այ նքան  ժամանակ , քանի  դե ռ  նրանց  վրա ազդո ղ  ո ւ ժ ը  փոքր  է  

ե ղե լ  0.01 է Վ/Å : 

4) Բր ի լ յ ո ւ ե նի  զո նան  նկարագր ե լ ո ւ  համար , օ գտագո ր ծ ե լ  ե նք  

Monkhorst-Pack-ի  սխե ման , ո ր ո ւ մ  ցանց ը  ը նտր ված  է ր  հ ետև յ ալ  

չ ափի ` 3x3x3 [93]: 

Կառ ո ւ ց ված քնե ր ի   մե ծ  բազմազանո ւ թյ ան  դեպքո ւ մ , ԽՖՏ -ի  մի ջ ո ց ո վ  

ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ո ւ թյ ո ւ նը  շ ատ ե ր կար  և  թանկար ժե ք  է : Այ դ  պատճ առ ո վ , 

ս կ զբ ի ց  կատարվե լ  է  ո ւ ժայ ի ն  պոտե նցալ նե ր ո վ  հաշ վար կ ` GULP 

ծ րագրայ ի ն  փաթեթո վ , այ նո ւ հ ետև , ավե լ ի  ճ շ գր իտ հաշ վար կ  է  

կատարվե լ  ԽՖՏ -ո վ , արդե ն  նվազագո ւ յ ն  է նե ր գիա ո ւ նե ց ո ղ  

կառ ո ւ ց ված քնե ր ի  համար : Որպե ս  ո ւ ժայ ի ն  պոտե նց իալ ` վե ր ց վե լ  է  

Բո ւ կ ի նգամի  պոտե նց իալ ը  (43), ո ր ի  պարամետր ե ր ը  վե ր ց ված  ե ն  

[113,114,136] գրականո ւ թյ ո ւ նի ց  և  տրված  ե ն  Աղ յ ո ւ սակ  13-ո ւ մ . 

Աղ յ ո ւ սակ  13 Բո ւ կ ի նգամի  պոտե նց իալ ի  է մպի ր ի կ  պարամետր ե ր ը  

Փոխազդող 

ատոմները 

Aij , ԿՋ/մոլ  , Å Bij , ԿՋ/մոլ 
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Sn – Sn 90547100 0.205 608 

Sn – O 10364150 0.169 1544 

O – O 465467 0.273 4699 

Co –O 66082.8 0.3372 0.0 

 

Չնայ ած , ո ր  GULP-ը  շ ատ ավե լ ի  արագագո ր ծ  է , այ նո ւ ամե նայ նի վ  

կ ո բալ տի  լ ե գի րաց ման  տո կ ո ս ի  աճ ի  հ ետ մե կտե ղ , հ նարավո ր  

կ ո նֆի գո ւ րաց իանե ր ի  քանակ ը  աճ ո ւ մ  է  ֆակտո ր յ ալ ի  կար գո վ , 

հ ետևաբար , կայ ո ւ ն  կառ ո ւ ց ված քի  փնտր ո ւ մը  արագաց նե լ ո ւ  համար ,  

մե նք  կ ի րառ ե լ  ե ն  կառ ո ւ ց ված քի  փնտր ման  է վո լ յ ո ւ ց ի ո ն  մե թո դը  

(USPEX): Այ ս  հաշ վար կ ի  ը նթաց քո ւ մ , ը նտր ված  է վո լ յ ո ւ ց ի ո ն  

օպե րատո ր նե ր ը  հ ետև յ ալ ն  ե ն ` ժառանգո ւ թյ ան  օպե րատո ր ը  վե ց ված  է  

40%, մո ւ տաց իայ ի նը ` 20%, պատահական  գե նե րաց իան ` 0%, փոխադր ման  

օպե րատո ր ի նը  40%: Էվո լ յ ո ւ ց իայ ի  առաջ ի ն  ս ե ր նդո ւ մ  նե ր մո ւ ծ ված  

ե ն  ե ղե լ  սաղմե ր , պոտե նց իալ  հավանական  կառ ո ւ ց ված քնե ր ո վ , ո ր ո նք  

նկարագր ված  ե ն  ստո ր և : 

4.3 Լեգիրացված  ծավալ այ ին անագի  երկօքսիդի  բջ ջ ի  կառու ցվածքը  

 Այ սպի ս ո վ , լ ե գի րաց ման  տար բ ե ր  տո կ ո սայ նո ւ թյ ան  համար , 

կատարվե լ  է  USPEX-ի   հաշ վար կ ի  (300) մե թո դը , ո ր ը  հաստատո ւ ն  է  

պահ ո ւ մ  մո ւ տքի ն  տրված  ատոմնե ր ի  քանակ ը  և  է վո լ յ ո ւ ց ի ո ն  

օպե րատո ր նե ր ի  մի ջ ո ց ո վ  կատար ո ւ մ  լ ավագո ւ յ ն  կառ ո ւ ց ված քի  

փնտր ո ւ մ : Քանի  ո ր ,  մե ր  խնդի ր ն  է  պարզե լ  վականս իայ ի  և  կ ո բալ տի , 

ի ս կ  6%-ի ց  մե ծ  դեպքե ր ո ւ մ  նաև  կ ո բալ տնե ր ի  

փոխդասավո ր ված ո ւ թյ ո ւ նը , ապա ատոմնե ր ի  փոխադր ման  օպե րատո ր ը  

պետք  է  մե ծ  լ ի նի  (40%), ո րպե ս զի  հ նարավո ր ի նս  շ ատ 

փոխդասավո ր ված ո ւ թյ ո ւ ն  քննար կ վի :  

 Ինչ պե ս  հայ տնի  է , անագի  ե ր կ օ քս ի դի  բ ջ ի ջ ը  բաղկացած  է  

օ կտաէ դր նե ր ի ց , ո ր ո նց  մե ջ տե ղո ւ մ  գտնվո ւ մ  է  անագի  ատոմը , ի ս կ  

գագաթնե ր ո ւ մ  թթված նի  ատոմը : Կո բալ տո վ  լ ե գի րաց ման  3.125 % -ի  

դեպքո ւ մ , բ ջ ջ ո ւ մ   առ կա է  մե կ  կ ո բալ տի  ատո ւ մ , ո ր ը  և  կ զբաղե ց նի  

օ կտաէ դր ի  կ ե նտր ո նը : Թթված նի  վականս իան  կար ո ղ  է  գո յ անալ  

ի նչ պե ս  օ կտաէ դր ի  գագաթնե ր ի ց  մե կ ո ւ մ , այ նպե ս  է լ  հար ևան  

օ կտաէ դր ի ց  դո ւ ր ս  թթված ի ննե ր ի  տեղո ւ մ , օ ր ի նակ ` կ ո բալ տի ն  

օ կտաէ դր ի ց  դո ւ ր ս  առաջ ի ն  ամե նամոտի կ  թթված նո ւ մ , կամ  
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ե ր կ ր ո ր դո ւ մ  (Նկ  45 ա): Լ ե գի րաց ման  6.25 %-ի  դեպքո ւ մ , արդե ն  ե ր կ ո ւ  

կ ո բալ տի  ատոմնե ր  զբաղե ց նո ւ մ  ե ն  ե ր կ ո ւ  անագի  ատոմնե ր ի  տեղե ր ը  

և  հար ց  է  առաջ անո ւ մ . արդ յ ո ք  կ ո բալ տնե ր ի ն  է նե ր գիապե ս  շ ահավետ է  

զբաղե ց նե լ  հար ևան  ատոմնե ր ը , թե  ե ր կ ր ո ր դ  ամե նամոտի կ  անագի  

ատոմնե ր ը  (Նկ  45 բ ): Լ ե գի րաց ման  ավե լ ի  բար ձ ր  տո կ ո սայ նո ւ թյ ան  

դեպքո ւ մ ` 12.5  և  18.75 %, կ ո բալ տի  ատոմնե ր ի  և  թթված նի  

վականս իանե ր ի  քանակ ը  մե ծանո ւ մ  է  և  առանց  է վո լ յ ո ւ ց ի ո ն  

ալ գո ր ի թմի  շ ահավետ կառ ո ւ ց ված քի  կանխագո ւ շ ակ ո ւ մը  անհ նար ի ն  է  

դառ նո ւ մ :  

 

Նկ . 45 SnO2 բ ջ ջ ի   հ նարավո ր  կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  ա) մե կ  կ ո բալ տո վ  

լ ե գի րաց նամ  բ ) ե ր կ ո ւ  կ ո բալ տո վ  լ ե գի րաց ման  դեպքե ր ո ւ մ :  

կ ո բալ տի ,  թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

 

Այ սպի ս ո վ , կատարվե լ  է  4 USPEX-ի  հաշ վար կ , ո ր ո նք  կայ ո ւ ն  

կառ ո ւ ց ված քը  գտնե լ ո ւ  համար  գե նե րաց ր ե լ  ե ն  25 ժառանգո ւ թյ ո ւ ն : 

Լ ե գի րաց ման  տար բ ե ր  աս ի ճ աննե ր ի  համար  գտնված  կայ ո ւ ն  

կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  բ ե ր ված  ե ն  Նկ . 46-ո ւ մ : 

Հ աշ վար կ նե ր ի  արդ յ ո ւ նքո ւ մ  պարզվե լ  է , ո ր  3.125 % լ ե գի րաց ման  

դեպքո ւ մ  թթված նի  վականս իայ ի ն  է նե ր գիապե ս  շ ահավետ է  առաջ անա 

կ ո բալ տի  օ կտաէ դր ի  գագաթնե ր ի ց  ո ր ևէ  մե կ ո ւ մ  Նկ  46 (ա): 

Լ ե գի րաց ման  6.25 %-ի  դեպքո ւ մ , ե ր բ  բ ջ ջ ո ւ մ  առ կա է  կ ո բալ տի  ե ր կ ո ւ  

ատոմ , նրանք  զբաղե ց նո ւ մ  ե ն  հարևան  անագի  ատոմնե ր ի  տեղե ր ը Նկ  46 

(բ ): 

Հ աշ վար կ ի  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  հաստատե լ ո ւ  համար , USPEX-ի  ստաց ված  

լ ավագո ւ յ ն  կառ ո ւ ց ված քնե ր ը , ռ ե լ աքսաց վե լ  ե ն  VASP ծ րագր ի  

մի ջ ո ց ո վ : Տվ յ ալ նե ր ը  տրված  ե ն  Աղ յ ո ւ սակ  14-ո ւ մ  , ո ր ո նք  

(ա) 

 

(բ ) 
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համը նկ նո ւ մ  ե ն  GULP-ի  ստաց ված  արդ յ ո ւ նքնե ր ի  հ ետ: 

Փո ր ձ արարական  աշ խատանքնե ր ո ւ մ , նշ վո ւ մ  է , ո ր  3.125 % 

լ ե գի ր ց ման  դեպքո ւ մ , թիթե ղի  հաղո ր դականո ւ թյ ո ւ նը  մե ծանո ւ մ  է : 

Նկ  47 ա)-ո ւ մ  բ ե ր ված  կառ ո ւ ց ված քի  համար , հաշ վե լ  ե նք  

է լ ե կտր ո ննե ր ի  վի ճ ակ նե ր ի  խտո ւ թյ ո ւ նը , ը ստ ո ր ի  արգե լ ված  գոտի ն  

նե ղանո ւ մ  է   Նկ  47 բ ), ի նչ ը  և  կար ո ղ  է  բ ե ր ե լ  դի մադր ո ւ թյ ան  

նվազմանը : 

 

 

 

 

Նկ . 46 USPEX-ի   արդ յ ո ւ նքնե ր  ա) 1 կ ո բալ տո վ  բ ) 2 կ ո բալ տո վ  գ ) 4 
կ ո բալ տո վ  դ ) 6 կ ո բալ տո վ  լ ե գի րաց ման  դեպքե ր ո ւ մ :  կ ո բալ տի ,  

թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

 

Աղ յ ո ւ սակ  14 Բջ ջ ո ւ մ   կ ո բալ տի  նե ր դր ման  և  թթված նի  վականս իայ ի  
առաջ աց ման  է նե ր գիանե ր ը , VASP և  GULP ծ րագր ե ր ի  մի ջ ո ց ո վ  

Կո բալ տի  

ատոմնե ր ի  

քանակ  

Ատո մնե ր ի  փոխդասավո ր վ . VASP (է Վ) GULP (է Վ) 

(ա) 

 

(բ ) 

 

(գ ) 

 

(դ ) 
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1 Հ ար ևան  O-ո ւ մ  վականս իա 8.18677231 107.5385238 

1 
Եր կ ր ո ր դ  հար ևան  O-ո ւ մ  

վականս իա 
8.69273714 113.2208571 

2 Հ ար ևան  Co ատոմնե ր  16.17467803 215.2819501 

2 Հ ե ռ ո ւ  Co ատոմնե ր  16.65836842 218.411679 

 

Նկ . 47 Է լ ե կտր ո ննե ր ի  վի ճ ակ նե ր ի  խտո ւ թյ ո ւ նը  ա) մաքո ւ ր  անագի  
ե ր կ օ քս ի դո ւ մ   բ ) 3.125% լ ե գի րաց ված  կ ո բալ տո վ  

 Էվո լ յ ո ւ ց ի ո ն  ալ գո ր ի թմի  հաշ վար կ նե ր ի ց  ե ր ևո ւ մ  է , ո ր  12.5  և  

18.75 % լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ  բ ջ ջ ի   կառ ո ւ ց ված քը  ս կ ս ո ւ մ  է  

քանդվե լ , այ լ  կ ե րպ ասած  կարգավո ր ված ո ւ թյ ո ւ նը  նվազո ւ մ  է : 

Բջ ջ ո ւ մ  ատոմնե ր ի  կար գավո ր ված ո ւ թյ ո ւ նը  քանակապե ս  

նկարագր ե լ ո ւ  համար , օ գտագո ր ծ վո ւ մ  է    մե ծ ո ւ թյ ո ւ նը ` 

    (60) 

Որտե ղ `   –ը  ամե ն  կառ ո ւ ց ված քի  «մատնահ ետքն» է : Այ ն  սահ մանվո ւ մ  

է , ո րպե ս  մի  մե ծ ո ւ թյ ո ւ ն , ո ր ի  մի ջ ո ց ո վ  կար ե լ ի  է  քանակական  

տար բ ե ր ե լ   կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  մի մ յ անց ի ց  [98,137]: -ն  մատնահ ետքի  

դի ս կ ր ետի զաց իայ ի  չ ափն  է , -ն  հաստատո ւ ն  ի ս կ  -ը ` կառ ո ւ ց ված քո ւ մ  

ատոմնե ր ի  մի ջ և  հ ե ռավո ր ո ւ թյ ո ւ նն  է : 

Այ ս  մե ծ ո ւ թյ ան  հաշ վար կ ը  ավտո մատ կ ե րպո վ  կատարվո ւ մ  է  

USPEX ծ րագր ի  հաշ վար կ ի  ժամանակ : Նկ  48-ո ւ մ , բ ե ր ված  է  

կար գավո ր ված ո ւ թյ ան  չ ափը  ամեն  լ ե գի րաց ման  աստի ճ անի  համար : 

Պար զ  ե ր ևո ւ մ  է , ո ր  մե ծաց նե լ ո վ  կ ո բալ տի  ատոմնե ր ի  քանակ ը  

կար գավո ր ված ո ւ թյ ո ւ նը  նվազո ւ մ  է , այ ս ի նքն  բ յ ո ւ ր ե ղական  

Է
լ
ե
կ
տ
ր
ո
ն
ն
ե
ր
ի

 
վ
ի
ճ
ա
կ
ն
ե
ր
ի

 

խ
տ
ո
ւ
թ
յ
ո
ւ
ն

 

Է լ ե կտր ո ննե ր ի  է նե ր գիա, 
(է Վ) 

Է լ ե կտր ո ննե ր ի  է նե ր գիա, 
(է Վ) 

(ա) 

 

(բ ) 
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կառ ո ւ ց ված քը  ս կ ս ո ւ մ  է  քանդվե լ  կամ  կ ո ր ց նե լ  ի ր  ս ի մետր իան : Սա 

կար ո ղ  է  հ ի մնական  պատճ առ նե ր ի ց  մե կ ը  լ ի նե լ , ո ր ը  բացատր ո ւ մ  է  

լ ե գի րաց ման  ատոմական  տո կ ո ս ի  բաձ րաց ման  դեպքո ւ մ  ս ե նս ո ր ի  

պարամետր ե ր ի  վատաց ո ւ մը : 

 

 
 

Նկ . 48 Բյ ո ւ ր ե ղի  բ ջ ջ ի   կար գավո ր ված ո ւ թյ ան  չ ափը  տար բ ե ր  
քանակ ո ւ թյ ամբ  լ ե գի րաց ված  կ ո բալ տի  ատոմնե ր ի  դեպքո ւ մ  

 

4.4 Մակերևու յ թի  կառու ցվածքը  լ եգիրացված  կոբալ տով 

4.4.1 Հաշ վարկման մեթոդները  

Կո բալ տո վ  լ ե գի րաց ված  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  մակ ե ր ևո ւ թայ ի ն  

կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  գտնե լ ո ւ  համար  կ օ գտվե նք  նախո ր դ  բաժնո ւ մ  

ստաց ված  արդ յ ո ւ նքնե ր ի ց , ը ստ ո ր ի ` 1) ցած ր  լ ե գի րաց ման  

տո կ ո սայ նո ւ թյ ան  ժամանակ  թթված նի  վականս իայ ի ն  շ ահավետ է  

հայ տնվե լ  կ ո բալ տի  օ կտաէ դր ի  գագաթո ւ մ ,  2) կ ո բալ տի  ատոմնե ր ը  

զբաղե ց նո ւ մ  ե ն  ե ր կ ո ւ  ի րար  մոտի կ  գտնվո ղ  անագի  ատոմնե ր ի  տեղը  և  

3) բար ձ ր  լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ  բ յ ո ւ ր ե ղի  կար գավո ր ված ո ւ թյ ո ւ նը  

նվազո ւ մ  է : Մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  12.5  և  18.75 % 

լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ  չ ե նք  քննար կ ի , ե լ նե լ ո վ  նախո ր դ  գ լ խի  

ե ր ր ո ր դ  արդ յ ո ւ նքի ց :  

Հ այ նտի  է , ո ր  մակ ե ր ևո ւ յ թը  անկայ ո ւ ն  մի ջ ավայ ր  է  համար վո ւ մ , 

քանի  ո ր  նրա կազմավո ր ման  է նե ր գիան  մի շ տ դրական  է : Հ ետևաբար , 

մակ ե ր ևո ւ թայ ի ն  կառ ո ւ ց ված քնե ր  փնտր ե լ ի ս , անհ րաժե շ տ է  հաշ վի  

առ նե լ , ո ր  այ ն  կախված  է  արտաքի ն  պայ մաննե ր ի ց : Ինչ պե ս  նշ վե լ  է  
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Բջ ջ ո ւ մ  լ ե գի րաց ված  կ ո բալ տի  
ատոմնե ր ի  թի վը  
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ե ր ր ո ր դ  գ լ խո ւ մ  `մակ ե ր ևո ւ թայ ի ն  կառ ո ւ ց ված քը  կ լ ի նի  

ամե նակայ ո ւ նը , ե ր բ  նրա ազատ է նե ր գիան  կ լ ի նի  նվազագո ւ յ նը : 

Կո բալ տո վ  լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ  ազատ է նե ր գիայ ի  (46) բանաձ և  

կ ը նդո ւ նի  հ ետև յ ալ  տե ս քը ` 

 (61) 

Որտե ղ `  կ ո բալ տի  քի միական  պոտենց իալ ն  է ,  մակ ե ր ևո ւ յ թո ւ մ  

առ կա կ ո բալ տի  ատոմնե ր ի  թի վը : Մի ջ ավայ ր ի  պայ մաննե ր ը  

փոփոխե լ ո ւ  համար , հար կավո ր  է  այ ս  հավասար ո ւ մը  նե ր կայ աց նե լ  

միայ ն  թթված նի  քի մպոտե նց իալ ո վ : Անագի  քի մպոտե նց իալ ի  կապը  

տրված  է  (49) հավասար ո ւ մո վ : Ել նե լ ո վ  այ դ  պայ մանի ց ,  ե ր ր ո ր դ  

գ լ խո ւ մ  ց ո ւ յ ց  է  տրվե լ , ո ր  թթված նի  քի մպոտե նց իալ  պետք  է  

փոփոխվի   է Վ   մի ջ ակայ քո ւ մ : Կո բալ տի  քի միական  

պոտե նց իալ ը  փոխար ի նե լ ո ւ  համար , պետք  է  դր վի  հ ետև յ ալ  պայ մանը ` 

     (62) 

ո ր ը , սահ մանափակ ո ւ մ  է  մաքո ւ ր  կ ո բալ տի  մետաղի  առաջ աց ո ւ մը  

մակ ե ր ևո ւ յ թի ն , այ լ  կ ե րպ ասած , կ ո բալ տի  ատոմի ն  է նե ր գիապե ս  

ավե լ ի  շ ահավետ է  լ ի նե լ ո ւ  կապ հաստատե լ  թթված նի  ատոմի  հ ետ, քան  

այ լ  կ ո բալ տի  ատոմնե ր ի  հ ետ: Այ ստե ղ ,  -ն  Co3O4 միած ո ւ թյ ան  

տար րական  բ ջ ջ ի  է նե ր գիան  է ` -47.37 է Վ, հաշ ված  ԽՖՏ -ի  մի ջ ո ց ո վ : 

Թթված նի  հ ետ փոխազդե լ ի ս  կ ո բալ տը  կար ո ղ  է  առաջ աց նե լ  և  CoO և  

Co3O4, սակայ ն  ը ստ մե ր  հաշ վար կ նե ր ի  և  [138],Co3O4 –ի  ազատ է նե ր գիան  

ավե լ ի  քի չ  է , և  նրա կառ ո ւ ց ված քը  ավե լ ի  մոտ է  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  

կառ ո ւ ց ված քի ն ` նրանո ւ մ  առ կա ե ն  ի նչ պե ս  օ կտաէ դր ե ր , այ նպե ս  է լ  

տետրաէ դր ե ր : 

Օգտագո ր ծ ե լ ո վ  (62) և  (49) պայ մաննե ր ը , (61) հավասար ո ւ մը  կար ո ղ  ե նք  

գր ե լ  հ ետև յ ալ  կ ե րպ` 

 
(63) 

Օգտագո ր ծ ե լ ո վ  (62) պայ մանը , կար ո ղ  ե նք  գր ե լ  թթված նի  քի միական  

պոտե նց իալ ի  նվազագո ւ յ ն  արժե քը , ո ր ի  դեպքո ւ մ  կ ո բալ տը  և  

թթված ի նը  կփոխազդե ն ` 

    (64) 

Հ աշ վի  առ նե լ ո վ  այ ս  և  թթված նի  քի միական  պոտե նց իալ ի  վե ր ի ն  

սահ մանը  (52), կար ո ղ  ե նք  գր ե լ  փոփոխո ւ թյ ան  մի ջ ակայ քը ` 



94 
 

    (65) 

            (66) 

   (67) 

       (68) 

Այ ստե ղ ` -ն  Co3O4-ի  ատոմի զաց իայ ի  է նե ր գիան  է . 

 

Տե ղադր ե լ ո վ  թվայ ի ն  արժե քնե ր ը  (68)  և (57) պայ մաննե ր ո ւ մ  

կ ստանանք ` 

     (69) 

     (70) 

Այ ս  արժե քնե ր ի ց  հ ետևո ւ մ  է , ո ր   է Վ մի ջ ակայ քո ւ մ  

կ ո բալ տի  ատոմնե ր ը  կ ս կ ս ե ն  կապ հաստատե լ  մի մ յ անց  հ ետ, 

առաջ աց նե լ ո վ  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  մետաղ , ի ս կ  անագը  դե ռ  կ գտնվի  

օ քս ի դաց ված  վի ճ ակ ո ւ մ : Այ դ  պատճ առ ո վ , ո րպե ս  թթված նի  

քի մպոտե նց իալ ի  փոփոխո ւ թյ ան  մի ջ ակայ ք  կ վե ր ց նե նք  

 է Վ, ո րտե ղ  և  անագը  և  կ ո բալ տը  օ քս ի դաց ված  ե ն : 

Գտնե լ ո վ  այ դ  մի ջ ակայ քո ւ մ  նվազագո ւ յ ն  ազատ է նե ր գիայ ո վ  

մակ ե ր ևո ւ յ թը , կ գտնե նք  ամե նակայ ո ւ ն  մակ ե ր ևո ւ թայ ի ն  

կառ ո ւ ց ված քը : 

Ազատ է նե ր գիան  հաշ վե լ ո ւ  համար , օ գտվե լ  ե նք  VASP ծ րագր ի ց : Այ ս  

հաշ վար կ ի  պարամետր ե ր ը  համը նկ նո ւ մ  ե ն  ծավալ այ ի ն  ն յ ո ւ թի  

պարամետր ե ր ի  հ ետ, միակ  տար բ ե ր ո ւ թյ ո ւ նը  կազմո ւ մ  է  k կ ետե ր ի  

ցանց ի  չ ափը ` 3x3x1: 

4.4.2 Կոբալ տով լ եգիրացված  (110) մակերևու յ թի  կառու ցվածքը  

Հ ետազոտո ւ թյ ան  ը նթաց քո ւ մ , ո րպե ս  մակ ե ր ևո ւ յ թի  

ո ւ ղղո ւ թյ ո ւ ն  ը նտր ե լ  ե նք  (110), քանի  ո ր  այ ն  ամե նակայ ո ւ նն  է : 

Ինչ պե ս  ծավալ այ ի ն  ն յ ո ւ թո ւ մ , այ նպե ս  է լ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  բ ջ ջ ո ւ մ   

վե ր ց ր ե լ  ե նք  անագի  32 ատոմ  և  թթված նի  64 ատոմ :Վակ ո ւ ո ւ մի  չ ափը  

կազմո ւ մ  է  20Å:  

Լ ե գի րաց ման  ժամանակ , կ ո բալ տի  ատոմը  կար ո ղ  է   գրավե լ  

մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  կամ  բ ջ ջ ի   նե ր ս ո ւ մ  գտնվո ղ  անագի  ատոմի  տե ղը : 

Մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  կ ո բալ տը  կար ո ղ  է  գրավե լ  ե ր կ ո ւ  տար բ ե ր   տեղե ր ` 
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կամր ջ այ ի ն  դի ր քո ւ մ , ո ր ո ւ մ  անագը  շ ր ջ ապատված  է  6 թթված նի  

ատոմնե ր ո վ , և  ե նթաշ ե րտայ ի ն  դի ր քո ւ մ , ո ր ո ւ մ  անագը  շ ր ջ պատված  է  5 

թթված նի  ատոմնե ր ո վ  (Նկ . 49): Ել նե լ ո վ , նախո ր դ  բաժնի  

արդ յ ո ւ նքնե ր ի ց , ո րպե ս  թթված նի  վականս իա կ վե ր ց նե նք  կ ո բալ տի ն  

մոտ գտնվո ղ  թթված ի ննե ր ի  տեղե ր ի ց  մե կ ը : Քանի  ո ր , մակ ե ր ևո ւ յ թը  

համար վո ւ մ  է  անկայ ո ւ ն  ծավալ այ ի ն  ն յ ո ւ թի  համե մատ, ապա մե նք  

կ դիտար կ ե նք , ո ր  մե կ  կ ո բալ տի  շ ո ւ ր ջ  կար ո ղ  է  առաջ անալ  0-ի ց  2 հատ 

վականս իա: Ինչ պե ս  հայ տնի  է  SnO2 –ի  (110) մակ ե ր ևո ւ յ թը  ո ւ նի  ե ր կ ո ւ  

ռ ե կ ո նստր ո ւ կ ց իա, փոքր  քի միական  պոտե նց իալ նե ր ի  դեպքո ւ մ `, այ ն  

ը նդո ւ նո ւ մ  է  Նկ . 25(բ ) կառ ո ւ ց ված քը : Հ ետևաբար , անհ րաժե շ տ է  

դիտար կ ե լ  այ դ  ռ ե կ ո նստր ո ւ կ ց իայ ո վ  կառ ո ւ ցած քնե ր , ո ր ո նց ո ւ մ  

անագի  ատոմնե ր ը  ևս  փոխար ի նվե լ  ե ն  կ ո բալ տո վ :  

 

Նկ . 49 Կո բալ տի  լ ե գի րաց ման  հ նարավար  տեղե ր ը :  կ ո բալ տի ,  

թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

Ընդհանո ւ ր  առ մամբ   3.125 % և  6.25 %   կ ո բալ տո վ  լ ե գի րաց ման  դեպքո վ , 

դիտար կ վե լ  է  54 կառ ո ւ ց ված ք , ո ր ո նք  ը նդհանրաց ված  ե ն  հ ետև յ ալ  

նկար ո ւ մ ` 

 

 

Նկ . 50 3.125 %  լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ  կառ ո ւ ց ված քը  ա) առանց  թթված նի  

(ա) 

 

(բ ) 
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վականս իայ ի  բ ) մե կ  թթված նի  վականս իայ ո վ :   կ ո բալ տի ,  թթված նի , 

անագի  ատոմնե ր : 

 

 

 

 

Նկ . 51 6.25 %  լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ  կառ ո ւ ց ված քը  ա) առանց  թթված նի  
վականս իայ ի  բ ) մե կ  թթված նի  վականս իայ ո վ  գ ) ե ր կ ո ւ  թթված նի  

վականս իայ ո վ :  կ ո բալ տի ,  թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

Հ աշ վար կ նե ր ի  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  տրված  ե ն  հ ետև յ ալ  աղյ ո ւ սակ ո ւ մ `  

Աղ յ ո ւ սակ  15 3.125 և  6.25 % լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ , տար բ ե ր  
կառ ո ւ ց ված քնե ր ի  ը նդհանո ւ ր  է նե ր գիան  

3.125 %  լ ե գի րաց ո ւ մ  6.25 %  լ ե գի րաց ո ւ մ  

Բջ ջ ի  ատոմնե ր ի  

քանակ ը  և  դի ր քը  

E , է նե ր գի ք  

է Վ  

Բջ ջ ի  ատոմնե ր ի  

քանակ ը  և  դի ր քը  

E , է նե ր գի ք  

է Վ 

Sn31,Co1,O64 
 

-611.390812 
Sn30,Co2` Co5c:մակ ., 

O64 
-607.575283 

Sn31, Co1` Co6c:մակ ., 
O62` 2 վակ . 

-598.188013 
Sn30, Co2`Co5c:մակ ., 

O62` 2 վակ .  
-595.02702 

Sn31,Co1` Co6c:նե ր ., 
O64 

-611.050631 
Sn30, Co2`, Co6c:մակ ., 
O62` 2 վակ . O2c 

-597.160283 

Sn31, Co1` Co6c:մակ ., 
O63` 1 վակ . 

-605.236083 
Sn30, Co2` Co6c:մակ ., 

O62` 2 վակ . O2c և  O3c 
-595.096857 

Sn31, Co1` 
Co5c:մակ ., 
O63` 1 վակ  

-604.484237 
Sn31, Co1` 

Co6c:մակ ., O62` 2 
վակ . Co6c:մակ . 

-598.188013 

Sn31, Co1` 
Co5c:մակ ., O63` 1 
վակ . նե ր ս ո ւ մ  

-603.355887 
Sn30, Co2` Co5c:մակ ., 

Օ62` 2 վակ . O2c 
-594.802895 

(ա) 

 

(բ ) 

 

(գ ) 
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Sn31, Co1` 
Co5c:մակ ., O62` 2 

վակ . 
-596.94299 

Sn30, Co2` Co5c:մակ ., 
Օ63` 1 վակ . O2c 

-602.3604 

 

Օգտվե լ ո վ , այ ս  աղյ ո ւ սակ ի ց  և  (63) հավասար ո ւ մի ց , կառ ո ւ ց ե նք  

կայ ո ւ նո ւ թյ ան  դիագրամը ` մակ ե ր ևո ւ յ թի  ազատ է նե ր գիայ ի   

քի միական  պոտե նց իալ ի ց  կախո ւ մը  (Նկ . 52 և  Նկ  53): Լ ե գի րաց ման  3.125 

%-ի  համար  կայ ո ւ նո ւ թյ ան  դիագրամո ւ մ  (Նկ . 52), նվազագո ւ յ ն  

է նե ր գիանե ր  ո ւ նե ն  ե ր կ ո ւ  կառ ո ւ ց ված քնե ր : Թթված նի  

քի մպոտե նց իալ ի  (-6;-4.93)  մի ջ ակայ քո ւ մ , կայ ո ւ ն  է  վականս իա 

չ ո ւ նե ց ո ղ  մակ ե ր ևո ւ յ թը , ո ր ո ւ մ  կ ո բալ տը  գտնվո ւ մ  է  ե նթաշ ե րտո ւ մ : 

Սակայ ն , համե մատած  ծավալ այ ի ն  ն յ ո ւ թո ւ մ  լ ե գի րաց ված  կ ո բալ տի  

հ ետ, այ ն  նո ւ յ նպե ս  շ ր ջ ապատված  է  5 թթված նի  ատոմնե ր ո վ : 

Քի մպոտե նց իալ ի  (-6.74;-6) մի ջ ակայ քի  կայ ո ւ ն  կառ ո ւ ց ված քո ւ մ  

կ ո բալ տը  գտնվո ւ մ  է  կամր ջ այ ի ն  դի ր քո ւ մ , ի ս կ  թթված նի  վականս իան  

վե ր ի ն  ե նթաշ ե րտի  կամր ջ այ ի ն  թթված նի  դի ր քո ւ մ : Այ սպս ո վ , 

թթված նի  քի մպոտե նց իալ ի  տար բ ե ր  արժե քնե ր ի  դեպքո ւ մ , կ ո բալ տո վ  

լ ե գի րաց ված  մակ ե ր ևո ւ յ թը  ո ւ նի  տար բ ե ր  կառ ո ւ ց ված քե ր :  

Լ ե գի րաց ման  6.25 % դեպքո ւ մ , կայ ո ւ նո ւ թյ ան  դիագրամո ւ մ  (Նկ . 53) 

առ կա ե ն  ե ր ե ք  կայ ո ւ ն  կառ ո ւ ց ված քնե ր : Քի մպոտե նց իալ ի  (-5.1;-4.93)  

մի ջ ակայ քո ւ մ , կայ ո ւ ն  է  առանց  թթված նի  վականս իայ ի  (Նկ . 53 ա)  

կառ ո ւ ց ված քը  (-5.3;-5.1) մի ջ ակայ քո ւ մ  ` մե կ  թթված նո վ  կառ ո ւ ց ված քը  

(Նկ . 53 բ ), (-6.74;-5.3) մի ջ ակայ քո ւ մ  ` ե ր կ ո ւ  թթված նո վ  կառ ո ւ ց ված քը  

(Նկ . 51 գ ): 
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Նկ . 52 Կայ ո ւ նո ւ թյ ան  դիագրամը  3.125 % լ ե գի րաց ման  ժամանակ : 
Թթված նի  քի մպոտե նց իալ ի  (-6;-4.93) մի ջ ակայ քո ւ մ  առանց  վականս իաի  
կառ ո ւ ց ված քն  է  կայ ո ւ ն  (կանաչ , SnO2:Co, O-ի  0 վակ .), ի ս կ  (-6.74;-6)` մե կ  

վականս իայ ո վ  կառ ո ւ ց ված քը  (կապո ւ յ տ, SnO2:Co, O-ի  1 վակ .): 

 

Նկ . 53 Կայ ո ւ նո ւ թյ ան  դիագրամը  6.25 % լ ե գի րաց ման  ժամանակ : 
Թթված նի  քի մպոտե նց իալ ի  (-5.1;-4.93) մի ջ ակայ քո ւ մ  առանց  վականս իաի  

կառ ո ւ ց ված քն  է  կայ ո ւ ն  (կանաչ , SnO2:Co, O-ի  0 վակ .), (-5.3;-5.1)` մե կ  
վականս իայ ո վ  կառ ո ւ ց ված քը  (կար մի ր , SnO2:Co, O-ի  1 վակ .), ի ս կ  (-6.74;-

5.3)` ե ր կ ո ւ  վականս իայ ո վ  կառ ո ւ ց ված քը  (կապո ւ յ տ, SnO2:Co, O-ի  2 վակ .): 

Թթված նի  քի մպոտե նց իալ ,  
(է Վ) 

Թթված նի  քի մպոտե նց իալ ,  
(է Վ) 

Մ
ա
կ
ե
ր
և
ո
ւ
յ
թ
ի

 
ա
զ
ա
տ

 
է
ն
ե
ր
գ
ի
ա

, 

(է
Վ

) 
Մ
ա
կ
ե
ր
և
ո
ւ
յ
թ
ի

 
ա
զ
ա
տ

 
է
ն
ե
ր
գ
ի
ա

, 

(է
Վ

) 

(110) SnO2:Co, O-ի  1 վակ . 

(110) SnO2:Co, O-ի  0 վակ . 

(110) SnO2:Co, O-ի  2 վակ . 

(110) SnO2:Co, O-ի  1 վակ . 

(110) SnO2:Co, O-ի  0 վակ . 
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4.5 Ջրածնի  մոլ եկու լ ի  ադսորբցիան կոբալ տով լ եգիրացված  անագի  

երկօքսիդի  մակերևու յ թի  վրա 

 Ինչ պե ս  արդե ն  հայ տնի  է , լ ե գի րաց ման  ցած ր  (ատոմական ) 

տո կ ո սայ նո ւ թյ ան  դեպքո ւ մ  SnO2-ի  հ ի ման  վրա պատրաստած  ս ե նս ո ր ի  

զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ նը  աճ ո ւ մ  է  ո ր ո շ  գազե ր ի ` օ զո նի  և  ջ րած ի  նկատմամբ  

[62]: Սակայ ն  անհայ տ է  մնո ւ մ  զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  բար ձ րաց ման  

պատճ առ ը : Այ ս  խնդի ր ը  լ ո ւ ծ ե լ ո ւ  համար  անհ րաժե շ տ է  հաս կանալ  

ատոմայ ի ն  չ ափե ր ո ւ մ  տեղի  ո ւ նե ց ո ղ  ե ր ևո ւ յ թնե ր ը : 

Օգտագո ր ծ ե լ ո վ  նախո ր դ  բաժնո ւ մ  ստացած  կ ո բալ տո վ  

լ ե գի րաց ված  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  

կառ ո ւ ց ված քնե ր ը , հ նարավո ր  է  դառ նո ւ մ  տե սականո ր ե ն  

ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ե լ  ջ րած նի  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի  ադս ո ր բ ց իայ ի  ե ր ևո ւ յ թը  և  

բացահայ տե լ  զգայ ո ւ նթյ ան  բար ձ րաց ման  պատճ առ ը :  

Պար զո ւ թյ ան  համար  դիտար կ ե նք  չ լ ե գի րաց ված  ստեխի ո մետր ի կ  

մակ ե ր ևո ւ յ թը  և  3.125% լ ե գի րաց ված  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  

մակ ե ր ևո ւ յ թը , ե ր բ  այ ն  գտնվո ւ մ  է  թթված նի   բար ձ ր  քի միական  

պոտե նց իալ ո վ   արտաքի ն  պայ մաննե ր ո ւ մ : Այ ս  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  վրա 

ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ե նտր ո ննե ր ը  ց ո ւ յ ց  ե ն  տված  Նկ . 54: Եր կ ո ւ  դեպքո ւ մ  

է լ  այ դ  կ ե նտր ո ննե ր ն  նո ւ յ ն  ե ն ` O2c,O3c և   Co5c(Sn5c): Այ դ  կ ե նտր ո ննե ր ի  

հ ետ ջ րած նի  մո լ ե կ ո ւ լ ը  կար ո ղ  է  փոխազդե լ  տար բ ե ր  

կ ո նֆի գո ւ րաց իանե ր ո վ ` հ ո ր ի զո նական  (h) և  ո ւ ղղահայ աց  (v): 

Ու ղղահայ աց ի  դեպքո ւ մ  ջ րած ի նը  մակ ե ր ևո ւ յ թի  նկատմամբ  

ո ւ ղղահայ աց  դի ր քո վ  է  մոտե նո ւ մ , ի ս կ  հ ո ր ի զո նականի  դեպքո ւ մ ` 

հ ո ր ի զո նական : Ընդհանո ւ ր  առ մամբ  հաշ վար կ վե լ  է  30 հատ 

ադս ո ր բ ց ի ո ն  կառ ո ւ ց ված ք , ո ր ո նք  ամփո մփված  ե ն  (Աղ յ ո ւ սակ  16):  
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Նկ . 54 Ջրած նի  ադս ո ր բ ց իայ ի  կ ե նտր ո ննե ր ը  լ ե գի ր ց ված  անագի  
ե ր կ օ քս ի դի  դեպքո ւ մ : Այ ս  կ ե նտր ո ննե ր ը  համը նկ նո ւ մ  ե ն  

չ լ ե գի րաց ված ի  հ ետ:  կ ո բալ տի ,  թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

 

Չ լ ե գի րաց ված  մակ ե ր ևո ւ յ թի  դեպքո ւ մ , մե ր  կատարած  

հաշ վար կ նե ր ը  համը նկ նո ւ մ  ե ն  գրականո ւ թյ ան  տվյ ալ նե ր ի ն  [115], 

ը ստ ո ր ի  ջ րած ի նը  կար ո ղ  է  մակ ե ր ևո ւ յ թի ց  պո կ ե լ  թթված ի ն  

առաջ աց նե լ ո վ  ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ , թո ղնե լ ո վ  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  1.3 

է լ ե կտր ո ն : Մնացած  ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ե նտր ո ննե ր ո ւ մ  լ ի ց քի  

փոխանակ ո ւ մ  գր ե թե  տեղի  չ ի  ո ւ նե նո ւ մ  (Նկ . 55): 

 

 

 

 

 

 

 

Աղ յ ո ւ սակ  16 Ջրած նի  ադս ո ր բ ց իայ ի  արդ յ ո ւ նքե ր ը  չ լ ե գի րաված  SnO2 
դեպքո ւ մ  

Ադսորբցիա
յ ի  
կենտրոննե
րը  

Ադսորբցիայ ի  էներգ., 
հեռավորու թյ ու նները , Բեյ դերի  լ իցքերը  

Eads(eV) 
H2 հեռ . 

մակերևու յ թից  
(Å) 

Լիցքի  տեղ. 
Մակերևու յ թ ( e 
) 

O2c (h) -0.308 2 1.3 

O2c(v) 0.029 2.58 0.0 

Sn5c(h) -0.099 3 0.04 
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Ադսորբցիա
յ ի  
կենտրոննե
րը  

Ադսորբցիայ ի  էներգ., 
հեռավորու թյ ու նները , Բեյ դերի  լ իցքերը  

Eads(eV) 
H2 հեռ . 

մակերևու յ թից  
(Å) 

Լիցքի  տեղ. 
Մակերևու յ թ ( e 
) 

Sn5c  (v) 0.006 2.2 0.0 

O3c(v) 0.049 2 0.0 

2O2c 0.45 1.8 0.0 

 

 

 

Նկ . 55 Ջրած նի  ադս ո ր բ ց իան   SnO2 մակ ե ր ևո ւ յ թի ն : ա) ջ ր ի  առաջ աց ո ւ մը  
O2c (h) կ ե նտր ո նո ւ մ  բ ) ադս ո ր բ ց իան  Sn5c (h) կ ե նտր ո նո ւ մ  և  
հ ո ր ի զո նական  դի ր քո վ  մոտե նալ ո ւ ց  հ ետո  շ ր ջ ված  ո ւ ղաղահայ աց   

դի ր քը :  ջ րած նի ,  թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

Լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ , ջ րած նի  ատոմը  կար ո ղ  է  ո չ  միայ ն  

առաջ աց նե լ  ջ ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ  փոխազդե լ ո վ  մե կ  O2c կ ե նտր ո նի  հ ետ, այ լ  

նաև  առաջ աց նե լ  հ ի դր ո քս ի լ  խմբ ե ր , ե ր բ  փոխազդե ց ո ւ թյ ան  մե ջ  է  

մտնո ւ մ  հար ևան  ե ր կ ո ւ  O2c կ ե նտր ո ննե ր ի  հ ետ (2O2c): Ադս ո ր բ ց իայ ի  

արդ յ ո ւ նքո ւ մ  կայ ո ւ ն  կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  տրված  ե ն  Նկ .56 –ո ւ մ : 

Մո լ ե կ ո ւ լ ի ց  դեպքի  մակ ե ր ևո ւ յ թ լ ի ց քե ր ի  քանակ ը  ավե լ ի  շ ատ է  քան  

չ լ ե գի րաց ված  դեպքո ւ մ  (Աղ յ ո ւ սակ  17), ի նչ ը  նշ անակ ո ւ մ  է , ո ր  

կ ո բալ տո վ  լ ե գի րաց ված  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թը  

կ ո ւ նե նա ավե լ ի  բար ձ ր  զգայ ո ւ նո ւ թյ ո ւ ն , քան  չ լ ե գի րաց ված ի նը : 

 

 

 

Աղ յ ո ւ սակ  17 Ջրած նի  ադս ո ր բ ց իայ ի  արդ յ ո ւ նքե ր ը   կ ո բալ տո վ  
լ ե գի րաված  SnO2 դեպքո ւ մ  

Ադսորբցիա
յ ի  

Ադսորբցիայ ի  էներգ., 
հեռավորու թյ ու նները , Բեյ դերի  լ իցքերը  

(բ ) 

 

(ա) 
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կենտրոննե
րը  Eads(eV) 

H2 հեռ . 
մակերևու յ թից  

(Å) 

Լիցքի  տեղ. 
Մակերևու յ թ ( e 
) 

O2c (h) -2.239 2 1.31 

O2c(v) 0.343 2.58 0.0 

Co5c(h) -0.282 1.7 0.09 

Co5c  (v) 0.095 2.2 0.0 

O3c(v) 0.113 2 0.0 

2O2c -3.466 0.98 1.2 

 

 

 

 

Նկ . 56 Ջրած նի  ադս ո ր բ ց իան   լ ե գի րաց ված  SnO2 մակ ե ր ևո ւ յ թի ն : ա) 
ադս ո ր բ ց իան  Co5c(h) կ ե նտր ո նո ւ մ  բ ) ջ ր ի  առաջ աց ո ւ մը  O2c կ ե նտր ո նո ւ մ  

O2c (h) գ ) հ ի դր ո քս ի լ  խմբ ի  առաջ աց ո ւ մը  2O2c:  կ ո բալ տի ,  ջ րած նի ,  

թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

4.6 Եզրակացու թյ ու ններ  

Այ ս  գ լ խի  նպատակն  է ր , ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ե լ  կ ո բալ տո վ  լ ե գի րաց ված  

անագի  ե ր կ օ քս ի դի  կառ ո ւ ց ված քը , ո ր ը  մե ծ  ազդե ց ո ւ թյ ո ւ ն  է  

(ա) 

 

(բ ) 

 

(դ ) 
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թո ղնո ւ մ  ս ե նս ո ր նե ր ի  զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  վրա: Փո ր ձ նական  

աշ խատանքնե ր ի ց  հայ նտի  է , ո ր  կ ո բալ տը  գրավո ւ մ  է  անագի  ատոմի  

տեղը  և  լ րաց ո ւ ց ի չ  թթված նի  վականս իա է  առաջ աց նո ւ մ : Սակայ ն , 

անհայ տ է ր  մնո ւ մ , լ ե գի րաց ված  բ յ ո ւ ր ե ղի  բ ջ ջ ի   կառ ո ւ ց ված քը : 

Խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց իանալ  տե ս ո ւ թյ ան , է մպի ր ի կ  ո ւ ժայ ի ն  դաշ տե ր ի  և  

է վո լ յ ո ւ ց ի ո ն  ալ գո ր ի թմի  օ գտագո ր ծ ման  շ նո ր հ ի վ , պարզվե լ  է ` 

1. Էնե ր գիապե ս  շ ահավետ է , ո ր  թթված նի  վականս իան  առաջ անա 

կ ո բալ տի  մոտ գտնվո ղ  թթված նի  տեղո ւ մ ` նո ւ յ ն  օ կտաէ դր ի  

գագաթի ն : 

2. 6.25 % (ատոմայ ի ն  տո կ ո ս նե ր ի ) լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ , կ ո բալ տի  

ատոմնե ր ի  համար  շ ահավետ է  զբաղե ց նե լ  հար ևան  անագի  

ատոմնե ր ի  տեղե ր ը : 

3. 12.5  և  18.75 % լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  

բ յ ո ւ ր ե ղի  ատոմնե ր ի  կար գավո ր ված ո ւ թյ ո ւ նը  նվազո ւ մ  է , 

ի նչ ո վ   պայ մանավո ր ված  է  ս ե նս ո ր ի  պարամետր ե ր ի  վատաց ո ւ մը : 

Ու ս ո ւ մնաս ի ր վե լ  է  նաև  (110) մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քը  3.125 % և  

6.25 %  կ ո բալ տո վ  լ ե գի րաց ման  դեպքե ր ո ւ մ  և  պարզվե լ  է ` 

1. Արտաքի ն  մի ջ ավայ ր ի  տար բ ե ր  պայ մաննե ր ո ւ մ ` քի միական  

պոտե նց իալ ի  (-6.74;-4.93)  մի ջ ակայ քո ւ մ , մակ ե ր ևո ւ յ թի  

կառ ո ւ ց ված քը  փոխվո ւ մ  է : Ցած ր  քի միական  պոտե նց իալ նե ր ի  

դեպքո ւ մ  թթված նի  վականս իանե ր ը  շ ատանո ւ մ  ե ն , այ ս ի նքն  

մակ ե ր ևո ւ յ թը  աղքատանո ւ մ  է  թթված նի ց : 

2. 3.125 % լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ , մակ ե ր ևո ւ յ թը  ավե լ ի  զգայ ո ւ ն  է  

ջ րած նի  մո լ ե կ ո ւ լ ի  նկատմամբ , քան  չ լ ե գի րաց ված  

մակ ե ր ևո ւ յ թը : 

 

 

 

 

 

 

ԸՆԴՀԱՆՈՒՐ ԵԶՐԱՀԱՆԳՈՒՄՆԵՐ 

Ստո ր և  նե ր կայ աց ված  ե ն  ատենախո ս ո ւ թյ ան  արդ յ ո ւ նքնե ր ի ց  

բխո ղ  հ ի մնական  ե զրակաց ո ւ թյ ո ւ ննե ր ը . 
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1) (110) և  (100) մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  վրա CO մո լ ե կ ո ւ լ ի  ադս ո ր բ ց իայ ի  

հ ետևանքո վ  առաջ անո ւ մ  է  ածխած նի  ե ր կ օ քս ի դի  մո լ ե կ ո ւ լ ` CO2, 

ի նչ ը  համապատասխանո ւ մ  է  Մար ս -վան  Կռ ե վե լ ե նի  մեխանի զմի ն : 

Այ ս  պր ո ց ե ս ը  հաստատվո ւ մ  է  նաև  փո ր ձ արարական  և  տե սական  

այ լ  աշ խատանքնե ր ո ւ մ  և  ապաց ո ւ ց ո ւ մ  է  մե ր  կատարած  

հաշ վար կ նե ր ի  ճ շ գրտո ւ թյ ո ւ նը : 

2) (101) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա ադս ո ր բ ց իան  չ ի  ե նթար կ վո ւ մ  Մար ս -վան  

Կռ ե վե լ ե նի  մեխանի զմի ն , քանի  ո ր  CO մո լ ե կ ո ւ լ ը  փոխազդե լ ո վ  

մակ ե ր ևո ւ յ թի  հ ետ  մնո ւ մ  է  կապված  և  չ ի  առաջ աց նո ւ մ  CO2 

մո լ ե կ ո ւ լ :  

3) (001) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա ադս ո ր բ ց իան  նո ւ յ նպե ս  չ ի  ե նթար կ վո ւ մ  

Մար ս -վան  Կռ ե վե լ նի  մեխանի զմի ն : ML=0.5 դեպքո ւ մ  CO մնո ւ մ  է  

կապված  և  տալ ի ս  է  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  2 է լ ե կտր ո ն : ML=1 դեպքո ւ մ , 

միայ ն  մե կ  CO   գազի  մո լ ե կ ո ւ լ ն  է  կապվո ւ մ  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն , 

ի ս կ  ե ր կ ր ո դը  մո լ ե կ ո ւ լ ը  չ ի  փոխանակ ո ւ մ  է լ ե կտր ո ն ` մնալ ո վ  

2.7Å հ ե ռավո ր ո ւ թյ ան  վրա մակ ե ր ևո ւ յ թի ց : 

4) (101) և  (001) մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ը  կար ո ղ  ե ն  հանդի սանալ  ավե լ ի  

զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թ ս ե նս ո ր նե ր ի  համար , քանի  ո ր  նրանց  

ռ եակտի վո ւ թյ ո ւ նը  CO  գազի  նկատմամբ  բար ձ ր  է , քան  (110) և  (100) 

մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի նը : 

5) Ջր ի  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի  համար  ավե լ ի  է նե ր գիապե ս  

շ ահավետ է  տար րալ ո ւ ծ վե լ  ադս ո ր բ ց իայ ի  ժամանակ , քան  

ադս ո ր բաց վե լ  ո րպե ս  մե կ  ամբ ո ղջ  մո լ ե կ ո ւ լ : Այ ս  պնդո ւ մը  

տեղի  ո ւ նի  բ ո լ ո ր  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  համար : Խտո ւ թյ ան  

ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ան  հաշ վար կ նե ր ի  մի ջ ո ց ո վ  գտնվե լ  է  

ամե նակայ ո ւ ն  կառ ո ւ ց ված քը  մի ջ ավայ ր ի  տար բ ե ր  պայ մաննե ր ի  

դեպքո ւ մ : Ամե ն  մակ ե ր ևո ւ յ թի  համար  կառ ո ւ ց վե լ  է  

կայ ո ւ նո ւ թյ ան  դիագրամ : 

6) Էնե ր գիապե ս  շ ահավետ է , ո ր  թթված նի  վականս իան  առաջ անա 

կ ո բալ տի  մոտ գտնվո ղ  թթված նի  տեղո ւ մ ` նո ւ յ ն  օ կտաէ դր ի  

գագաթի ն : 

7) 6.25 % լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ , կ ո բալ տի  ատոմնե ր ի  համար  

է նե ր գիապե ս  շ ահավետ է  զբաղե ց նե լ  հար ևան  անագի  ատոմնե ր ի  

տեղե ր ը : 

8) 12.5  և  18.75 ատոմայ ի ն  % լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ  անագի  
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ե ր կ օ քս ի դի  բ յ ո ւ ր ե ղի  ատոմնե ր ի  կար գավո ր ված ո ւ թյ ո ւ նը  

նվազո ւ մ  է , ի նչ ո վ  պայ մանավո ր ված  է  ս ե նս ո ր ի  պարամետր ե ր ի  

վատաց ո ւ մը : 

9) Արտաքի ն  մի ջ ավայ ր ի  տար բ ե ր  պայ մաննե ր ո ւ մ , մակ ե ր ևո ւ յ թի  

կառ ո ւ ց ված քը  փոխվո ւ մ  է : Ցած ր  քի միական  պոտե նց իալ նե ր ի  

դեպքո ւ մ  թթված նի  վականս իանե ր ը  շ ատանո ւ մ  ե ն , այ ս ի նքն  

մակ ե ր ևո ւ յ թը  աղքատանո ւ մ  է  թթված նի ց : 

10) 3.125 ատոմայ ի ն  % լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ , մակ ե ր ևո ւ յ թը  ավե լ ի  

զգայ ո ւ ն  է  ջ րած նի  մո լ ե կ ո ւ լ ի  նկատմամբ , քան  չ լ ե գի րաց ված  

մակ ե ր ևո ւ յ թը : 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ՇՆՈՐՀԱԿԱԼԱԿԱՆ ԽՈՍՔ  

Խո ր ի ն  շ նո ր հակալ ո ւ թյ ո ւ ն  ե մ  հայ տնո ւ մ  ի մ  գիտական  

ղե կավար ի ն ` Հ Հ  ԳԱԱ ակադե մի կ ո ս  Վլ ադի մի ր  Հ ար ո ւ թյ ո ւ ն յ անի ն , 

ատենախո ս ո ւ թյ ան  կատարման  ը նթաց քո ւ մ  անգնահատե լ ի   օ գնո ւ թյ ան  
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և  աջ ակ ց ո ւ թյ ան  համար : 

Շնո ր հակալ ո ւ թյ ո ւ ն  ե մ  հայ տնո ւ մ  պր ոֆե ս ո ր  Արտե մ  Օգանո վի ն , 

Սկ ո լ կ ո վո յ ի  տեխնո լ ո գիական  և  գիտահ ետոազոտական  ի նստիտո ւ տո ւ մ  

վե րապատրաստման  համար , ի նչ պե ս  նաև  Մո ս կ վայ ի  

ֆի զի կատեխնի կական  ի նստիտո ւ տի  ս ո ւ պե ր համակար գ չ ի ց  օ գտվե լ ո ւ  

համար : 

Երախտապարտ ե մ  Հ Հ  Գիտո ւ թյ ո ւ ննե ր ի  ակադե միայ ի ց  և  

ակադե մի կ ո ս  Յո ւ .Հ . Շո ւ քո ւ ր յ անի ց , ակադե միայ ի  հաշ վո ղական  

մե քե նանե ր ի ց  օ գտվե լ ո ւ  թո ւ յ լ տվո ւ թյ ան  համար : 

Շնո ր հակալ ո ւ թյ ո ւ ն  ե մ  հայ տնո ւ մ  ԵՊՀ  «Կի սահաղո ր դի չ նե ր ի  

ֆի զի կայ ի  և  մի կ ր ո է լ ե կտր ո նի կայ ի » ամբ ի ո նի , «Կի սահաղո ր դչ այ ի ն  

սար քե ր ի  և  նանոտեխնո լ ո գիանե ր ի  կ ե նտր ո նի » ո ղջ  անձ նակազմի ն  

բազմակ ո ղմանի  օ գնո ւ թյ ան  համար :   

Երախտապարտ ե մ  NATO –ի   SfP-984597 գրանտի ն  մաս նակ ց ե լ ո ւ  և  

աջ ակ ց ո ւ թյ ո ւ ն  ստանալ ո ւ  համար : 

Շնո ր հակալ ո ւ թյ ո ւ ն  ե մ  հայ տնո ւ մ  գիտաշ խատողնե ր  Արտակ  

Սայ ո ւ նց ի ն , Լ ի լ ի թ Երան յ անի ն  բազմակ ո ղմանի  օ գնո ւ թյ ան  համար : 

Ինչ պե ս  նաև  շ նո րակալ ո ւ թյ ո ւ ն  ե մ  հայ տնո ւ մ  Սկ ո լ կ ո վայ ի  

գիտաշ խատող  Ալ ե կ սադր  Կվաշ նի նի ն , ը նկ ե ր ո ջ ս ` Դավիթ Ղազար յ անի ն : 

Իմ  առանձ նակ ի  շ նո ր հակալ ո ւ թյ ո ւ նն  ե մ  հայ տնո ւ մ  Ալ վար դ  

Սար գս յ անի ն  ատենախո ս ո ւ թյ ո ւ նը  ս ր բագր ե լ ո ւ  համար : 
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