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ПРИМЕР:
 

Н2

 

/ Pt(111)



ПРИМЕР: ДИССОЦИАТИВНАЯ
 

ХЕМОСОРБЦИЯ
 

ВОДОРОДА

H2

 

/Pd(001)

ППЭ: DFT-рсчет, 6 степеней
 

свободы

Траекторные
 

расчеты: классическая
 

динамика

Изначально
 

молекула
 

не
 

вращается

Траектории
 

отличаются
 

только
 

начальной
 

кинетической
 

энергией



ПРИМЕР: ДИССОЦИАТИВНАЯ
 

ХЕМОСОРБЦИЯ
 

КИСЛОРОДА

O2

 

/Pt(111)

Три
 

различные
 

ориентации
 

центра
 

масс
 

молекулы: над
 

ямкой
 

между
 тремя

 
атомами, между

 
двумя

 
атомами, над

 
атомом.

Энергия: эВ/молекулу
 

О2

Контуры
 

с
 

шагом
 

0.2 эВ

Результаты
 

DFT
 

расчетов



ПРИМЕР: ХЕМОСОРБЦИЯ
 

Н2

 

НА
 

Si(100)



Простой
 

пример
 

несовершенной
 

поверхности









ПРИМЕР: N2

 

/ Ru(0001)



ПРИМЕР: СН4

 

/ Ni(111)



ПРИМЕР: О2

 

/ Al(111)











ПРИМЕР: Н и D
 

/ Cu(111)



ПРИМЕР: КАТОД
 

ЛЮМИНЕСЦЕНТНОЙ
 

ЛАМПЫ
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