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Розглянуто двовимiрну математичну модель окиснення монооксиду вуглецю
(СО) на поверхнi платинового (Pt) каталiзатора [1] згiдно механiзму Ленгмюра-
Гiншелвуда [2], яка враховує нанонеоднорiдностi поверхнi Pt(110) (починаючи
вiд структурної перебудови, спричиненої адсорбатом [3], i завершуючи форму-
ванням нових кристалiчних граней [4]), а також процеси дифузiї адсорбованих
молекул СО та атомiв кисню (O) по поверхнi каталiзатора [5]:
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Тут u, v — поверхневi покриття адсорбованих СО i О, вiдповiдно; w — частка
поверхнi каталiзатора неперебудованої структури 1×1; z — ступiнь огранювання
поверхнi каталiзатора; pco, po2 — парцiальнi тиски CO та O2, вiдповiдно; κu, κv

—- частоти зiткнень молекул з поверхнею; su, sv1,2,3 — коефiцiєнти налипання;
us, vs — покриття насичення; Du1,2 , Dv1,2 — коефiцiєнти дифузiї адсорбованих
CO i О вздовж осей OX (напрямок [11̄0]) та OY (напрямок [001]), вiдповiдно.

Оскiльки w має змiст iмовiрностi перебування поверхнi каталiзатора у непе-
ребудованiй структурi 1×1, то рiвняння еволюцiї для w (3) має структуру рiв-
няння Фоккера–Планка–Колмогорова [6], тобто мiстить дифузiйнi складовi з
вiдповiдними коефiцiєнтами Dw1,2 в обох напрямках OX та OY . Неспадну глад-
ку функцiю f (u), яка набуває значень з iнтервалу [0;1], змодельовано [7]:
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де u0, δu — параметри структурного переходу 1×1 ⇆ 1×2 на поверхнi Pt(110).
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Коефiцiєнт k4, який характеризує швидкiсть формування граней, є сталим i
не залежить вiд температури каталiзатора T , яка виступає зовнiшнiм парамет-
ром моделi. Тодi як коефiцiєнти швидкостей реакцiї (k1), десорбцiї молекули CO
з поверхнi каталiзатора (k2), структурного переходу (k3) та термiчного вiдпалу
(k5) залежать вiд T i пiдпорядковуються рiвнянням Арренiуса [8]:

ki = ki (T ) = k0i exp

(
− Ei
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)
, (6)

де k0i — постiйнi, якi не залежать вiд температури; Ei — енергiї активацiї; R ––
унiверсальна газова стала [9].

Числовий аналiз моделi (1)–(4) показав, що для рiзних значень модельного
параметра дифузiї адсорбованих атомiв О динамiка залежностей поверхневих
покриттiв повнiстю спiвпадає з результатами працi [10], коли адсорбований ки-
сень вважається нерухомим. Водночас структурнi змiни поверхнi Pt(110) сут-
тєво впливають на характер коливного режиму реакцiї. При Du1 ∼ 10Dw1 ос-
циляцiйна поведiнка не має яскраво вираженого характеру, а при Du1 ∼ Dw1 —
коливань взагалi немає, i система перебуває у станi з високою реактивнiстю.
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