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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Дослідження адсорбційних та каталітичних процесів на монокристалічній поверхні металів, оксидних
плівках та нанодисперсних оксидах.

Назва роботи англійською:
Study of adsorption and catalytic processes on metal single crystal surfaces, oxide films and nanodispersed oxides.

Реферат українською:
Мета НДР: експериментальне дослідження і моделювання адсорбційно-десорбційних процесів і хімічних
реакцій на поверхні металів, вивчення процесу формування і властивостей оксидних нанокомпозитів,
створення теорії тертя і змащування з метою розробки основ нових технологій керування структурою
поверхонь, їх транспортними, каталітичними і трибологічними властивостями. Об'єкти дослідження:
атомночисті, оксидовані і покриті субмоношарами монокристалічні поверхні молібдену, порожнисті і
композитні нанооксиди, епітаксійні плівки вісмуту, плівки мастила. Методи дослідження: Температурно-
програмована десорбція, метод молекулярного пучка, дифракція повільних електронів, оже-електронна
спектроскопія, вимірювання поверхневого потенціалу, вимірювання опору, магнітоопору і холловскої
напруги, метод молекулярної динаміки, метод Монте-Карло, метод функціонала електронної густини. У звіті
наведені результати досліджень: 1. Теорії мікроскопічних механізмів тертя. 2. Нового методу обробки
експериментальних даних про розподіл концентрації дифузанта в зоні поверхневої дифузії для розрахунку
концентраційної залежності коефіцієнта дифузії. 3. Адсорбції барію на тонких плівках оксиду хрому,
вирощених на грані (110) молібдену. 4. Комп'ютерного моделювання електронної і атомної структури
моношарів. 5. Адсорбції СО на чистій та модифікованій киснем поверхнях молібдену. 6. Технології
виготовлення порожнистих наночастинок оксиду металу. 7. Термодесорбційних процесів і будови
поверхневого шару нанокомпозитів. 8. Механізмів поверхневого розсіювання носіїв струму на субмоношарах
Tb, H, D, адсорбованих на поверхні Mo(110), розсіювання носіїв поверхневих електронних станах епітаксійних
плівок Bi. Сформульовані за результатами НДР фізичні висновки важливі і можуть бути використані для
розробки наукових основ таких технічних напрямків і технологій як каталітичні реакції на поверхні металів,
використання нових матеріалів для змащування, керування структурою поверхні та її властивостями,
створення нано- і спінтронних пристроїв.

Реферат англійською:
The aim of the project to perform experimental investigations and simulations of adsorption-desorption processes
and chemical reactions on metallic surfaces, investigations of formation and properties of oxide nanocomposites,
development of theory of friction and lubrication for the purpose of elaboration of new technological
fundamentals for controlling structural, investigations of transport, catalytic and tribological properties of
surfaces. Objects of researches are atomically-clean, оoxidized and covered by submonolayers single-crystal
molybdenum surfaces, hollow and composite nanooxides, epitaxial bismuth films, films of lubricants. Research
approaches are temperature-programmed desorption, molecular beam technique, low energy electron diffraction,
Auger-electron spectroscopy, contact potential measurements, resistance, magnetoresistance, Hall voltage
measurements, molecular dynamics, Monte-Carlo, density functional techniques. In the report the following
results of investigations are considered: 1. Theory of microscopic friction mechanisms. 2. New method of
treatment of experimental data on distribution of dffusant concentration in a surface diffusion region for
calculation of concentration dependence of surface diffusion. 3. Adsorption of barium on thin chrome oxide films
grown on the molybdenum (110) face. 4. Computer simulations of electronic and atomic structure of monolayers. 5.
Adsorption of СО on clean and oxygen-modified molybdenum surfaces. 6. Fabrication technique for hollow
nanoparticles of metal oxides. 7. Thermal-desorption processes and structure of surface layer of nanocomposites.



8. Mechanisms of surface scattering of current carriers on Tb, H, D submonolayers adsorbed on the Mo(110)
surface and carrier scattering of Bi surface electronic states. Physical findings, formulated on basis of the Project'
results, are important and can be used for development of scientific fundamentals of such technical directions and
technologies as catalytic reactions on metallic surfaces, application of new lubricants, control of surface structure
and properties, production of nano- and spintronic devices.
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Методи адсорбційної модифікації властивостей поверхні металів і
нанооксидів: каталітичні реакції, тертя і змащування, керування провідністю і структурою нанооб'єктів.

Назва НТП англійською: Methods of adsorptive modification of properties of metallic surface and
nanooxides: catalytic reactions, friction and lubrication, control of conductance and structure of nanoobjects.
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Опис НТП: Розроблена нова версія методу молекулярної динаміки, що базується на рівняннях Ланжевена з
коефіцієнтом загасання, залежним від координати і швидкості частинок. Розроблена феноменологічна
теорія тертя, яка враховує баланс енергії в трибосистемі. Розроблено новий метод апроксимації дифузійних
профілів сумою функцій похибок. Встановлено критерій наявності дисоціації СО на поверхні металу, що
ґрунтується на положенні піку густини 2s станів кисню. Розроблена нова технологія одержання
порожнистих наночастинок оксиду металу.
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