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0.1. Евсеева С.И. Имитационное моделиро-

вание адсорбции димеров на неодно-

родную поверхность металла методом

Монте-Карло

Исследование механизмов адсорбции ненасыщен-
ных углеводородов на высокоиндексные грани ме-
таллов в настоящее время вызывает большой инте-
рес. Это связано с производством новых активных и
высокоселективных промышленных катализаторов.
Одним из важнейших вопросов катализа является
взаимосвязь координированности активного центра
с селективностью процесса [1]. Главной задачей про-
водимых экспериментов является создание на по-
верхности катализатора активных центров с потен-
циально меньшей энергией связи углерод-металл [2].
Известно, что поверхность реального катализато-
ра отличается от идеальной наличием различного
рода дефектов, самыми распространенными из ко-
торых являются структурные. Недавние исследова-
ния [3] показали, что наличие регулярных ступенек
на твердой поверхности может вызвать существен-
ное изменение в реакционной способности поверхно-
сти. Для изучения подобных систем идеально под-
ходит модель решеточного газа. Моделью простого
углеводорода (С2-С3) и простейших его производ-
ных в данном случае может служить классический
димер с двумя ориентациями относительно поверх-
ности, который может занимать один или два ад-
сорбционных центра на поверхности. С учетом вы-
шеизложенного целью данной работы является ис-
следование влияния внешнего давления и темпера-
туры на структуру и термодинамические свойства
адсорбционного слоя димеров (с учетом возможно-
сти двух различных ориентаций относительно по-
верхности) на грани (410) металла с г.ц.к. решет-
кой в рамках модели решеточного газа, построен-
ной с учетом ближайших и следующих за ближай-
шими латеральных взаимодействий с энергиями ε
и ω соответственно, а также разницы между теп-
лотами адсорбции сильных и слабых адсорбцион-
ных центров (∆1) и между величинами теплот ад-
сорбции π- и ди-σ-комплекса (∆). Установлено, что
при достаточно низкой температуре с увеличением
внешнего давления чистая поверхность непрерыв-
но заполняется адсорбирующимися молекулами, в
результате чего формируются фазы, состоящие из
чередующихся π- (при ∆≥0) или ди-σ-комплексов
(при ∆<0) и пустых центров на крайнем ряду тер-
расы. Дальнейшее увеличение давления приводит
к последовательному заполнению крайнего и двух
средних рядов террасы π-комплексами. Независи-
мо от величины ∆, ди-σ-комплексы не появляются.
Моделирование проводилось с использованием ме-
тодов Монте-Карло и трансфер-матрицы. Результа-
ты, полученные различными методами, совпадают
с точностью до погрешности методов (не более 1%).
Таким образом, мы можем гарантировать, что тер-

модинамические характеристики, вычисленные ме-
тодом Монте-Карло, являются равновесными.
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