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Some general conceptions and mechanisms of dissociative adsorption and
catalysis are analyzed. The role of such factors as electronic shell configu-
rations of isolated atoms, crystalline structure of the surface, local structural
irregularities and defects, orientation of the surface bonds, dimensional ef-
fects, the presence of foreign atoms in the local atomic environment as
well as the local symmetry of adsorption center are discussed. These con-
siderations were used in developing the program for computer simulation
of the process. The catalytic properties of PdCu � surface alloys are ana-
lyzed using computer modelling and thus the enhancement of dissociative
adsorption of H � for such a system is predicted. The experimental data,
demonstrating the enhancement of sensitivity of MIS sensor with CuPd
electrode in comparison with the pure Pd electrode, are presented.
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1. Introduction
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Figure 1. k$lnm'o7pHq+pHr#s7t"s7uFvKr,v^w-m�v^s+pHr#s7uht^x[y*t"o7o/uFp$o4zb{ApHr`|a}Y~:vKxFpH�$�'xFpRuhr#s+p$o/t^� s\zbuFs7{
s7{Ap4~:p$s7t^x]q7�Ao7wNt^� p^�]k"�hk"�Vuhq-tBo7p$m*�'xhq7uF�^pa�$�Ao7�^p4w�v^ob~:vKxFpH�$�'xFp^��k4uhq-tBm'o7p �0�/{ApH~Yuhq+v^o7m's7uFvKr
q+s7t"s+p^�b���b���_�8t"o7p,t"s+s+o/t^� s7uF�^p,�$�Ao7�^pHq�w�v^oOt"s+vK~Yuh�Z{#�
�Ao7v^�^pHr�w�v^o;�_���_�����N�ApH�$xhuhrApH�
y�vKr'�'q��?t^r'�O���=�NrAv^o/~Yt^x�y�vKr'�'q��?� v^o7o7pHq+m�vKr'�'uhrA�KxF�!���F�����F�*�A�Vt"o7p\o7pHq+m�pH� s7uF�^p4y*t"o7o/uFp$o/q$�� uhq�t:o7p$m*�'xhq7uF�^pa�$�Ao7�^p4w�v^o�y�vK�'r'�ApH��|5�
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2. Qualitative consideration of the adsorbo-catalytic centers
on the transition metals

2.1. Configurations of the electronic shells in isolated atoms and their ef-
fect on adsorption
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2.2. The electronic transitions in the system “molecule-active center”: the
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2.3. Active centers: the role of crystalline structure in their atomic environ-
ment on the surface
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2.4. Active centers: the role of the orientation of surface bonds
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2.5. Active centers on the surface of small clusters
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2.6. Active centers: the role of the foreign atoms in the local atomic envi-
ronment
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2.7. The local symmetry of adsorption centers: topo- and stereochemistry
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3. Modelling and simulation of the adsorption-desorption pro-
cesses
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3.1. The modelling of adsorption/desorption processes at the surface of the
active metal layer in MIS gas sensors.
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Підсилена каталітична дисоціація адсорбованого

водню, що містить молекули

В.Г.Литовченко, А.А.Єфремов

Інститут фізики напівпровідників НАН України,
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Отримано 21 квітня 1998 р.

Аналізуються деякі загальні концепції і механізми дисоціативної ад-

сорбції і каталізу. Обговорюється роль таких факторів, як конфігу-

рації електронних оболонок ізольованих атомів, кристалічна структу-

ра поверхні, локальні структурні нерегулярності, орієнтація поверх-

невих зв’язків, ефекти розмірності, присутність чужорідних атомів у

локальному атомному оточенні, а також роль локальної симетрії цен-

тра адсорбції. Ці обговорення використовуються при розвитку про-

грами для комп’ютерного моделювання процесу. Каталітичні вла-

стивості поверхневих сплавів PdCu 4 аналізуються, використовую-

чи комп’ютерне моделювання, і отже, передбачено підсилення ди-

соціативної адсорбції H 5 для такої системи. Представлені експе-

риментальні дані, які демонструють підсилення чутливості сенсора

метал-ізолятор-напівпровідник з електродом CuPd у порівнянні з чи-

стим електродом Pd.

Ключові слова: дисоціативна адсорбція, комп’ютерне

моделювання, каталіз, виявлення газу, поверхневі сплави

PACS: 82.65.Jv, 82.20.W, 82.30.Nr, 33.15.F
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