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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 գ ր 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  

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  պրո ց ե ս նե ր ի , տեսական  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  ատո մայ ի ն  չ ափայ ի ն  

համակար գե ր ո ւ մ  տեղի  ո ւ նե ց ո ղ  պրո ց ե ս նե ր ը  նկարագր ե լ ո ւ  և  

հ ետազոտե լ ո ւ  համար ։  Նրա մի ջ ո ց ո վ  կար ե լ ի  է  տեսականո ր ե ն  

մո դե լ ավո ր ե լ  թե  ի ն չ 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  տեսական  

հաշ վար կ նե ր  կատար ե լ ո վ  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  տեսական  

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  կառ ո ւ ց ված քը ։   

Ակտի վ  ն յ ո ւ թի  կառ ո ւ ց ված քը  կար ո ղ  է  փոխվե լ  և  

խառնո ւ ր դնե ր ի  ազդե ց ո ւ թյ ան  տակ  և  մակ ե ր ևո ւ յ թի  տարբ 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  
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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  

տեսականո 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 վե լ  օ գտագո ր ծ ե լ ո վ  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  

տես ո ւ թյ ո ւ նը ։  

 Խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ան  մի ջ ո ց ո վ  

հաշ վար կ նե ր  կատար ե լ ո ւ  համար  ստե ղծ վե լ  ե ն  բազմաթի վ  

համակար գչ այ ի ն  ծ րագր ե ր : Մե ր  կատարած  հաշ վար կ նե ր ը  

կատար վե 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 :  Սակայ ն  միայ ն  ԽՖՏ -ի  հաշ վար կ  

կատար ե լ ը  բավարար  չ է , ո րպե ս զի  կանխագո ւ շ ակ ե լ ւ  

մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  կառ ո ւ ց ված քը , քանի  ո ր  հ նարավո ր  

կառ ո ւ ց ված քնե ր ի  քանակ ը  հաս նո ւ մ  է  աստղաբաշ կանան  թվե ր ի ` 

նո ւ յ ն ի ս կ  10 ատոմնե ր ի  դեպքո ւ մ : Այ ս  մե ծ  քանակ ո ւ թյ ամբ  

հ նարավո ր  կառ ո ւ ց ված քնե ր ի ց  ամե նակայ ո ւ նը   արագ  գտնե լ ո ւ  

համար  օ գտագո ր ծ վե լ  է  USPEX (Universal Structure Predictor: Evolutionary 

Xtallography) ծ րագր ը , ո ր ը  աշ խատո ւ մ  է  է վո լ ո ւ ց ի ո ն  ալ գո ր ի թմո վ : 

Կատար ե լ ո վ  է  ԽՖՏ -ի  և   USPEX –ի  հաշ վար կ նե ր , հ նարավո ր  ե ղավ  

լ ո ւ ծ ե լ  վե ր ը  նշ ված  արդիական  խնդի ր նե ր ը ` տեսականո ր ե ն  

ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ե լ  ադս ո ր բ ց իայ ի  պրո ց ե ս ը , կանխագո ւ շ ակ ե լ  

ս ե նս ո ր նե ր ի  զգայ ո ւ ն  ն յ ո ւ թե ր ի  մակ ե ր ևո ւ յ թայ ի ն  

կառ ո ւ ց ված քնե ր ը , նրանց  ազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  ս ե նս ո ր նե ր ի  

պարամետր ե ր ի  վրա: 

Ատենախոսու թյ ան նպատակը  

Ատենախո 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, տարբ 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 բ ց իան  և  նրա ազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  
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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  տարբ 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 գ ի րաց ման  տարբ ե ր  ատոմայ ի ն  

կ ո նց ե նտրաց իաննե 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  տարբ 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 դ չ այ ի ն  գազայ ի ն  

ս ե նս ո ր ի  զգայ ո ւ նո ւ թյ ան  փոփոխո ւ թյ ո ւ նը  տարբ ե ր  

գազե ր ի  (թթված ի ն , ջ րած ի ն ) նկատմամբ ։            

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   տեսականո 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 յ 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  նե ր կայ ո ւ թյ ամբ  տեղի  ո ւ նե ց ո ղ  

պրո 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 ք ս ի դի  տարբ 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  պրո 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 յ 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 : 
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 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  տարբ ե ր  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  վրա 

և  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 յ 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  տարբ ե ր  ատոմայ ի ն  

տոկ 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 :                              

Գիտական նորու յ թը  

Ատենախո ս ո ւ թյ ան  ը նթաց քո ւ մ  տեսական   հաշ վար կ նե ր ը  

կատար վե լ  ե ն  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տես 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  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 , 

տարբ 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: 
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 Ու ս ո ւ մնաս ի ր վե լ  է  կ ո բալ տո վ  լ ե գ ի 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  

տարբ ե ր ` 3.125, 6.25 , 12.5 , 18.75 %, ատոմայ ի ն  տոկ 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  

արտաքի ն  տարբ 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  տեսական  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  տվ յ 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   տարբ ե ր  ջ ե ր մաստի ճ աննե ր ի  և  

ճ նշ ո ւ մնե ր ի  դեպքո ւ մ : 

 Կո բալ տո վ  լ ե գ ի 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  ն շ անակ ո 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  

տարբ 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  տարբ ե ր  գազե ր ի  

ազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  կ ի սահաղո ր դչ ի  վրա: 
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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), (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) (100): 

 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  

մո լ ե կ ո ւ լ ի  տարրալ ո ւ ծ ո ւ մ ը , 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 գ իապե ս  շ ահավետ է  առաջ անալ  կ ո բալ տի  հար ևան  

թթված ի ննե ր ի  տեղո 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 , քան  չ լ ե գի ր ց ված  

մակ ե ր ևո ւ յ թո ւ մ , 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 : 

Աշխատանքի  ներկայ ացու մը  

Ատենախո ս ո ւ թյ ան  հ ի մնական  արդ յ ո ւ նքնե ր ը  զե կ ո ւ ց վե լ  ե ն  The 

Second International Conference on Advances in Sensors, Actuators, Metering and 

Sensing, “ALLSENSORS 2017”,   Nice, France, 2017 և  11-th International 

Conference “Semiconductor Micro- and Nanoelectronics”, Yerevan, Armenia, 2017 

գիտաժո ղո վնե ր ո ւ մ , ի նպե ս  նաև  քննար կ վե լ  է  

“Կի սահաղո ր դի չ նե ր ի  ֆի զի կա և  մի կ ր ո է լ ե կտր ո նի կայ ի ” 

ամբ ի ո նի  և  «Կի սահաղո ր դչ այ ի ն  սար քե ր ի  և  

նանոտեխնո լ ո գիանե ր ի  կ ե նտր ո նի » ս ե մի նար նե ր ո ւ մ : 

Տպագրու թյ ու ններ   
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Ատենախո 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  ս ե ղմագր ի  վե ր ջ ո ւ մ : 

Ատենախոսու թյ ան կառու ցվածքը  

Ատենախո 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 , և  

աշ խատանքի  ը նդհանո ւ ր  ծավալ ն  է  112 է ջ : 

Աշխատանքի  բովանդակու թյ ու նը  

Ներածու 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 : 

Առաջին գլ խու մ կատարվե լ  է  ատենախո ս ո ւ թյ ո ւ նո ւ մ  

քննար կ ված  խնդի ր նե ր ի ն  վե րաբ ե ր վո ղ  գիտական  գրականո ւ թյ ան  

տվյ ալ նե ր ի  վե ր լ ո ւ ծ ո ւ թյ ո ւ ն :    

Այ ս  գ լ խո ւ մ  համառ ոտ նե ր կայ աց վե լ  ե ն  կ ի սահաղո ր դչ այ ի ն  

գազայ ի ն  ս ե նս ո ր նե ր ի  աշ խատանքայ ի ն  ս կ զ բ ո ւ նքը , տրվե լ  է  

ս ե նս ո ր նե ր ի  հ ի մնական  պարամետր ե ր ի  նկարագր ո ւ թյ ո ւ նը , 

նե ր կայ աց վե լ  ե ն  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  բ նո ւ թագր ե ր ը , հ ի մնական  

կ ի րառ ո ւ թյ ո ւ ննե ր ը , տարբ ե ր  գազե ր ի  և  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  

մակ ե ր ևո ւ յ թի  փոխազդե ց ո ւ թյ ո ւ նը  [1]: Հ ամառ ոտ նե ր կայ աց վե լ  

է  նաև  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տե ս ո ւ թյ ո ւ նը  [2,3] և  

հաշ վո ղական  մեթո դնե ր ը : 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  VASP ծ րագրայ ի ն  փաթեթի  մի ջ ո ց ո վ  

[4]: Գլ խի  վե ր ջ ո ւ մ  տրվե լ  է  ատենախո ս ո ւ թյ ան  խնդր ի  դր ված քը :  

Երկրորդ գլ ուխը  նվի ր ված  է  ածխած նայ ի ն  մո նո օ քս ի դի  

փոխազդե ց ո ւ թյ անը  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  հ ետ:  

2.1-ո ւ մ  նե ր կայ աց վե լ  է  ածխած նի  մո նո օ քս ի դի  հայ տնի  

ադս ո ր բ ց իայ ի  պրո ց ե ս ը ` Մար ս -վան  Կռ ե վե լ ե նի  մեխանի զմը , նրա 
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առավե լ ո ւ թյ ո ւ ննե ր ը  և  թե ր ո ւ թյ ո ւ ննե ր ը : Չնայ ած  հայ տնի  

մեխանի զմի ն , մի ն չ  այ ժմ  ատո մական  չ ափե ր ի  պրո ց ե ս նե ր ը  դե ռ  

մնո ւ մ  ե ն  անհայ տ: Այ դպի ս ի  պրո 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 : 

Նմանատիպ հար ց ե ր ը  հ նարավո ր  է  տեսականո 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  

[5,6]:  

2.2-ո ւ մ  նե ր կայ ց վե լ  է   հաշ վար կայ ի ն  մե թո դնե ր ը  և  

անագի  ե ր կ օ քս ի դի  տարբ ե ր  մակ ե ր ևո ւ յ թայ ի ն  

ո ւ ղղո ւ թյ ո ւ ննե ր ի ` (110), (100), (101) և  (001), կառ ո ւ ց ված քնե ր ը  և  

նրան  վրա հ նարավո ր  ադս ո ր բ ց ի ո ն  կ ե նտր ո ննե ր ը : 

 Ադս ո ր բ ց իան  (110) և  (100) մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի  

ո ւ ղղո ւ թյ ո ւ ննե ր ի  վրա ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ված  է  2.3 և  2.4 

բաժի ննե ր ո ւ մ : Ցո ւ յ ց  է  տրվե լ , ո ր  այ դ  մակ ե ր ևո ւ յ թայ ի ն  

ո ւ ղղո ւ թյ ո ւ ննե ր ի  վրա ադս ո ր բ ց իան  ե նթար կ վո ւ մ  է  Մար ս -վան  

Կռ ե վե լ ե նի  մեխանի զմի ն , ո ր ի  արդ յ ո ւ նք ո ւ մ  առաջ անո ւ մ  է  

ածխած նի  ե ր կ օ քս ի դ : Բե յ դե ր ի  անալ ի զը  ց ո ւ յ ց  է  տալ ի ս , ո ր  

ադս ո ր բ ց իայ ի  ար դ յ ո ւ նքո ւ մ  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  փոխանց վո ւ մ  է  

լ ի ց ք ` 1.7 է լ ե կտր ո ն , և  մե ծաց նո ւ մ  նրա հաղո ր դականո ւ թյ ո ւ նը : 

Այ ս  արդ յ ո ւ նքը  համը նկ նո ւ մ  է  փո ր ձ արարական  տվյ ալ նե ր ի  

հ ետ, ի նչ ը  և  վկայ ո ւ մ  է  մե ր  կատարած  հաշ վար կ նե ր ի  

ճ շ գրտո ւ թյ ան  մաս ի ն : 

 2.3-ո ւ մ  ո ւ ս ո ւ մնար ի ված  է  (101) ո ւ ղղո ւ թյ ան  

մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա ածխած նի  ադս ո ր բ ց իան : Հ աշ վար կ նե ր ի  

արդ յ ո ւ նքո ւ մ  ստաց վե լ  է  ո ր , (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 ն  կապ է  

հաստատո ւ մ  նրա հ ետ և  մնո ւ մ  կապված  (Նկ . 1): 
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Անագի  ե ր կ օ քս ի դի  (001) մակ ե ր ևո ւ յ թի  վրա ադս ո ր բ ց իան  

ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ված  է  2.4 բաժնո ւ մ : Այ ս  դեպքո ւ մ  ևս  ադս ո ր բ ց իան  

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  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  2 

է լ ե կտր ո ն  (Նկ . 2):  

 

Նկ . 2 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  ատո մնե ր : 

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 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 : 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 :                                                                                                                                                                                                                                                           

Երրորդ գլ խու մ քննար կ ված  է  ջ րայ ի ն  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  ադս ո ր բ ց իան  

անագի  ե ր կ օ քս ի դի  տարբ ե ր  մակ ե ր ևո ւ յ թայ ի ն  ո ւ ղղո ւ թյ ո ւ ննե ր ի  

Նկ .1 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) 

(ա) 

 

(բ ) 

 



12 

 

վրա, տարբ ե ր  արտաքի ն  պայ մաննե ր ո ւ մ : Ջրայ ի ն  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  

մո լ ե կ ո ւ լ ն ե ր ը  ադս ո ր բաց վե լ ո վ  կար ո ղ  ե ն  տարրալ ո ւ ծ վե լ  և  

ադս ո ր բաց վե լ , ո րպե ս  մե կ  ամբ ո ղջ  մո լ ե կ ո ւ լ , կախված  արտաքի ն  

պայ մաննե ր ի ց : 3.1 բաժնո ւ մ  նկարագր ված  է  հաշ վման  մեթո դնե ր ը : 

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  [7], պետք  է  հաշ վե լ  նրա ազատ է նե ր գիան :` 

 (1) 

Որտե ղ ` , ,     անագի , թթված նի  և  ջ րած նի  քի միական  

պոտենց 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 , -ն  

խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  տես ո ւ թյ ամբ  հաշ ված  համակար գի  

է նե ր գ իան  է : Օգտվե լ ո վ  թե ր մո դի նամի կական  

հավասարակ շ ռ ո ւ թյ ան  պայ մաննե ր ի ց , (1) հավասար ո ւ մո ւ մ  

կար ե լ ի  է  ազատվե լ  անագի  քի մպոտե նց իալ ի ց  (2), ի ն չ ի  

ար դ յ ո ւ նք ո ւ մ  փոփոխե լ ո վ  ջ րայ ի ն  գո լ ո ր շ ի նե ր ի  և  թթված նի  

քի մպոտե նց իալ նե ր ը , հ նարավո ր  կ լ ի նի  կառավար ե լ  արտաքի ն  

մի ջ ավայ ր ի  պայ մաննե ր ը : 

                                  (2) 
 

Հ աշ վար կ նե ր ի  արդ յ ո ւ նքո ւ մ  պար զ  է  դար ձ ե լ  (3.3–ի ց  3.6 բաժի ննե ր ), 

ո ր  ջ րայ ի ն  մո լ ե կ ո ւ լ նե ր ի  համար , ադս ո ր բաց վե լ ի ս  է նե ր գիապե ս  

շ ահավետ է  տարրալ ո ւ ծ վե լ , առաջ աց նե լ ո վ  OH խմբ ե ր : Նկ .2 –ո ւ մ  (գ ) 

տարբ ե րակ ը  կ լ ի նի  ամե նակայ ո ւ նը , քանի  ո ր  այ ն  ո ւ նի  մի նի մալ  

ազատ է նե ր գիա: 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  

շ ահավետ է  տարրալ 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  տե ղի  

ո ւ նի  բ ո լ ո ր  մակ ե ր ևո ւ յ թնե ր ի ` (110), (100), (101), (001) համար :  
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Նկ . 3 (110) 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 : ա) Եր կ ո ւ  OH առաջ աց ո ւ մ  բ ) ե ր կ ո ւ  H2O 
ադս ո ր բ ց իան  գ )տար րալ ո ւ ծ ված  ջ ր ի  կառ ո ւ ց ված քը   դ ) Sn5c 
կ ե նտր ո նո ւ մ  ջ ր ի  ադս ո ր բ ց իան :  ջ րած նի ,  թթված նի , անագի  
ատոմնե ր : 
Ատենախո ս ո ւ թյ ան  ե ր ր ո ր դ  գ լ խի  վե ր ջ ո ւ մ  նե ր կայ աց ված  է  

տարբ ե ր  կառ ո ւ ց ված քնե ր ի  կայ ո ւ նո ւ թյ ան  դիագրամը :  

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  տարբ 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 : 

Չորրորդ գլ խու մ նե ր կայ աց վե լ  է  կ ո բալ տո վ  լ ե գի րաց ված  բ ջ ջ ի  

և  մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քը  և  ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր վե լ  է  ջ րած նի  

ադս ո ր բ ց իան  լ ե գ ի րաց ման  և  չ լ ե գ ի րաց ման  դեպքե ր ո ւ մ : 

Փո ր ձ արարական  տվ յ ալ նե ր ի ց  հայ տնի  է , ո ր  ցած ր  ատոմայ ի ն  

տոկ ո ս նե ր ո վ  լ ե գի րաց ված  գազայ ի ն  ս ե նս ո ր ը  ավե լ ի  զգայ ո ւ ն  է  

ջ րած նի  նկատմամբ  և  կ ո բալ տը  նե ր դր վե լ ո վ  անագի  ե ր կ օ քս ի դի  

մե ջ  զբաղե ց նո ւ մ  է  անագի  ատոմը  փոխար ի նե լ ո վ  այ ն  և  

առաջ աց նե լ ո վ  թթված նի  վականս իա [8]:  

4.1-ի ց  4.2 բաժի ննե ր ո ւ մ  նե ր կայ աց ված  է  հաշ վո ղական  

մեթո դնե ր ը : Այ ս  դեպքո ւ մ  բաց ի  խտո ւ թյ ան  ֆո ւ նկ ց ի ո նալ  

տես ո ւ թյ ո ւ նի ց  օ գտագո ր ծ վե լ  է  նաև  բ յ ո ւ ր ե ղական  

կառ ո ւ ց ված քի  փնտր ման  է վո լ յ ո ւ ց ի ո ն  ալ գո ր ի թմը ` USPEX 

ծ րագրայ ի ն  փաթեթի  մի ջ ո ց ո վ  [9]: Այ ս  ծ րագր ի  մի ջ ո ց ո վ  

(ա) (բ ) 

(գ ) (դ ) 
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ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր վե լ  է  բ յ ո ւ ր ե ղի  բ ջ ջ ի  կառ ո ւ ց ված քը  3.125, 6.25 , 

12.5 , 18.75` կ ո բալ տի  լ ե գի րաց ման  ատո մայ ի ն  տոկ ո ս նե ր ի  

դեպքո ւ մ  (4.3 բաժի ն ): Ըստ հաշ վար կ նե ր ի  արդ յ ո ւ նքնե ր ի , 

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 : 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  բար ձ ր  ատո մական  լ ե գի րաց ման  դեպքո ւ մ ` 12.5  և  18.75 %, 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 , 

կար գավո ր ված ո ւ թյ ո ւ նը  նվազո ւ մ  է : Այ ս  մե ծ ո ւ թյ ան  հաշ վար կ ը  

ավտոմատ կ ե րպո վ  կատարվո ւ մ  է  USPEX ծ րագր ի  հաշ վար կ ի  

ժամանակ : Նկ  4-ո ւ մ , բ ե ր ված  է  կար գավո ր ված ո ւ թյ ան  չ ափը  ամե ն  

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  ատո մնե 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  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 :  

 

Նկ . 4 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  ատո մնե ր ի  դեպքո ւ մ  

 

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 : 

4.4-ո ւ մ  նե ր կայ աց ված  է  կ ո բալ տո վ  լ ե գի րաց ված  (110) 

մակ ե ր ևո ւ յ թի  կառ ո ւ ց ված քի  ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ո ւ թյ անը  թթված նի  

Բջ ջ ո ւ մ  լ ե գի րաց ված  կ ո բալ տի  

ատոմնե ր ի  թի վը  

Բ
ջ
ջ
ի
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ը
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տարբ ե ր  քի միական  պոտենց իալ նե ր ի ` ճ նշ ման  և  ջ ե ր մաստի ճ անի  

դեպքո ւ մ : Այ ս  դեպքո ւ մ  մակ ե ր ևո ւ յ թի  ազատ է նե ր գիան  

կ ը նդո ւ նի  հ ետև յ ալ  տե ս քը ` 

                                       (3) 

Ընդհանո ւ ր  առմամբ   3.125 % և  6.25 %   կ ո բալ տո վ  լ ե գի րաց ման  

դեպքե ր ո ւ մ , դիտար կ վե լ  է   54 կառ ո ւ ց ված ք :  Մի ջ ավայ ր ի  

արտաքի ն  տարբ ե ր  պայ մաննե ր ո ւ մ ` քի միական  պոտենց 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 : Լ ե գի րաց ման   3.125 % դեպքը  տրված  է  

Նկ . 5-ո ւ մ . 

 

Նկ . 5 3.125 %  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 :   

կ ո բալ տի ,  թթված նի , անագի  ատո մնե ր : 

4.5-ո ւ մ  ջ րած նի  մո լ ե կ ո ւ լ ի  ադս ո ր բ ց իան  

ո ւ ս ո ւ մնաս ի ր ե լ ո ւ  համար , դիտար կ ե լ  ե նք  այ ն  դեպքե ր ը , ե ր բ  

թթված նի  քի միական  պոտե նց իալ ը  ը նդո ւ նո ւ մ  է  բար ձ ր  

արժե քնե ր , այ դ  դեպքո ւ մ , ո րպե ս  լ ե գ ի րաց ված  մակ ե ր ևո ւ յ թ  

վե ր ց ված  է  Նկ . 5-ի  (ա) տարբ ե րակ ը : 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 , 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  

[10], թո ղնե լ ո վ  մակ ե ր ևո ւ յ թի ն  1.3 է լ ե կտր ո ն : Մնացած  

(ա) 

 

(բ ) 
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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 : 

 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: 

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 .6 –ո ւ մ :  

 

 

 

Նկ . 6  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  գ ) հ ի դր ո քս ի լ  խմբ ի  առաջ աց ո ւ մը :  կ ո բալ տի ,  

ջ րած նի ,  թթված նի , անագի  ատոմնե ր : 

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 , 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  

(ա) 

 

(բ ) 

 

(գ ) 
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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 : 

Եզրակացու թյ ու նու մ ամփոփված  ե ն  աշ խատանքո ւ մ  ստաց ված  

արդ յ ո ւ նքնե ր ի  գ լ խավո ր  ե զրահանգո ւ մնե ր ն . 

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  պրո ց ե ս ը  

հաստատվո ւ մ  է  նաև  փո ր ձ արարական  և  տեսական  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 գ րտո ւ թյ ո ւ նը : 

2) (101) մակ ե ր ևո ւ թյ անե 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  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 թնե 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 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 կ ի սահաղո ր դչ այ ի ն  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 ն ե ր ի  համար  ավե լ ի  

է նե ր գ իապե ս  շ ահավետ է  տարրալ 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  տե ղի  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  տես 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  
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մի ջ ավայ ր ի  տարր 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  տե ղո ւ մ ` նո ւ յ ն  օ կտաէ դր ի  

գագաթի ն : 

7) 12.5  և  18.75 ատոմայ ի ն  % 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 : 

8) Արտաքի ն  մի ջ ավայ ր ի  տարբ 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  

պոտենց 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 : 

9)  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 : 
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ИССЛЕДОВАНИЕ АДСОРБЦИИ ГАЗОВ НА ПОВЕРХНОСТИ ДИОКСИДА 

ОЛОВА С ПОМОЩЬЮ ТЕОРИИ ФУНКЦИОНАЛА ПЛОТНОСТИ 

Закарян Айк Ашотович 

 

Ниже приведены основные выводы из результатов исследований. 

1) В результате адсорбции молекулы СО на (110) и (100) поверхности 

полупроводника диоксида олова, образовывается молекула CO2, что 

соответствует механизму Марса-ван Кревелена. Этот процесс был 

проверен экспериментальными и теоретическими работами и доказывает 

правильность наших расчетов.  

2) Адсорбция на (101) поверхности не подчиняется механизму Марса-ван 

Кревелена, так как молекула СО взоимодействуя с поверхностю 

связывается с ней и не образует CO2. 

3) Адсорбция на (001) поверхности тоже не подчиняется механизму Марса-

ван Кревелена. При ML=0.5 СО остается связанным с поверхностю и 

передает 2 электрона. При ML=1 только одна молекула СО может 

связаться с поверхностью, а другая остается на росстоянии 2.7Å от нее. 

4) Поверхности (101) и (001) могут быть более чувствительным материалом, 

так как реактивность к СО выше. 

5) Для молекул водяных паров энергетически более выгоднее 

диссоциироваться, чем адсорбироваться как целая молекула. Это 

утверждение имеет место для всех поверхностей. Исспользуя теорию 

функционала плотности, было найдено самая стабильная структура при 

разных внешних условиях. Для каждой поверхности была расчитана 

диаграмма стабильности. 

6) Для вакансии кислорода энергетически более выгоднее, чтобы она 

возникла в близи легированного атома кобальта на том же октаэдре. 

7) При легировании 12.5 и 18.75 % атомных процентов порядочность атомов 

в ячейке уменьшается, что и является основной причиной ухудшения 

параметров сенсоров. 
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8) При разных внешних условиях структура поверхности полупроводника 

диоксида олова меняется. В случае низкого химпотенциала количество 

вакансии на поверхности увеличивается. 

9) При легировании 3.125 %, поверхность становится более чувствительной 

к водороду, чем нелегированная поверхность. 

 

Summary 

 

INVESTIGATION OF GAS ADSORPTION ON THE TIN DIOXIDE SURFACE 

USING DENSITY FUNCTIONAL THEORY 

 

Zakaryan Hayk Ashot 

 

The main results of the dissertation are the following: 

1) As the result of the CO adsorption on the (110) and (100) surfaces of tin dioxide, 

the CO2 molecule forms, which is in accordance with the Mars-van Krevelen 

mechanism. This process is also observed in experimental and theoretical 

works and claims the correctness of our results. 

2) The adsorption process on the (101) surface is not following the Mars-van 

Krevelen mechanism, because of CO molecule binds with surface and does not 

form the CO2 molecule. 

3) The adsorption process on the (001) surface is not following the Mars-van 

Krevelen mechanism, too. In the case of ML=0.5, CO molecule stays bound with 

surface and gives 2 electrons. In the case of ML=1, only one molecule binds 

with the surface, and the second one does not exchange any electron with the 

surface, remaining at the 2.7Å distance from it. 

4) (101) and (001) can be more sensitive surfaces in the sensor devices, because 

of their reactivity to CO gas is higher than on the (110) and (100) surfaces. 

5) For water molecules in gas phase, it is favorable to dissociate during adsorption 

than adsorb as the whole molecule. This statement is true for all surface 

orientations. The most stable adsorption structures were found in the different 

environmental conditions. Stability diagram was calculated for each surface, 

orientation. 

6) It is energetically favorable for oxygen vacancy to occur at the nearest place to 

cobalt atom. The vacancy forms on the same octahedral. 
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7) The structure order of tin dioxide cell is decreased in the case of 12.5  and  

18.75% (in atomic percents) cobalt doping. 

8) In the different environment conditions, surface structure changes. The number 

of oxygen vacancies is increased. 

9) The surface is more sensitive to hydrogen molecule, in the case of 3.125 % 

cobalt doping, than in the undoped case. 

 

 

 


