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У статті досліджено двовимірну модель оксидації чадного 

газу (CO) на поверхні платинового каталізатора з урахуванням 
процесів перебудови поверхні каталізатора та впливу 
температури підложки. 

 
Kostrobij P.P., Ryzha I.A. Modeling of carbon monoxide 

oxidation process on the flat catalyst surface. In this article the two-
dimensional mathematical model for carbon monoxide (CO) 
oxidation on the surface of Platinum catalyst is investigated 
accounting for the processes of the catalyst surface reconstruction 
and the effect of the substrate temperature.  
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Розглянуто модель реакції каталітичного окислення чадного 

газу (CO), що враховує процес дифузії молекул СО на поверхні 
платини Pt(110), для якої характерними є процеси поверхневої 
перебудови. Поверхня каталізатора вважається плоскою з 
заданою декартовою системою координат XOY. Система 
кінетичних рівнянь, що описує динаміку моделі [1, 2]: 
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Тут u  та v  – поверхневi покриття CO та O відповідно; up , 

vp  – парцiальнi тиски; uκ , vκ  – частоти зіткнень молекул з 
поверхнею; us , vs  – коефіцієнти налипання; satu , satv  – 
покриття насичення; w  – частка поверхні неперебудованої 
структури ( )11×  на поверхнi Pt(110); rk , desk , phk  – 
коефiцiєнти, які характеризують відповідно швидкості реакції, 
десорбції CO та структурного фазового переходу; xD , yD  – 

коефіцієнти дифузії CO в напрямку координат x  та y ; 0u , uδ  – 
параметри структурного фазового переходу. Коефiцiєнт 
налипання кисню vs  у рiвняннi (2) записується як лiнiйна 
комбiнацiя значень для структур ( )21×  та ( )11× : 

( )wswss vvv −+= ×× 12111 . Коефiцiєнти швидкостей реакцiї, 
десорбцiї та фазового переходу залежать вiд температури i 
пiдпорядковуються рiвнянням Арренiуса:  

[ ] ( )RTEexpkTk rrr −= 0 , [ ] ( )RTEexpkTk desdesdes −= 0 , 
[ ] ( )RTEexpkTk phphph −= 0 , 

Тут 0
rk , 0

desk , 0
phk  – коефiцiєнти, якi не залежать вiд 

температури; rE , desE , phE  – енергiї активацiї; R  – 
унiверсальна газова стала. 

Для повноти моделі враховано генеровані при хімічних 
реакціях теплові процеси. У феноменологічному формулюванні 
[3] рівняння теплового балансу є таким: 
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де pc  – теплоємність, ρ  – густина, condκ – теплопровідність 
каталізатора, d  – довжина ребра елементарної комірки 



Інформатика та системні науки (ІСН-2017) 

Computer Sciences and System Sciences (CS&SS-2017) 

кристалічної ґратки, L  – товщина плівки, AN  – число Авогадро. 
Результати числового аналізу двовимірної математичної 

моделі (1)-(4) подано на графіку. 

Врахування двовимірності приводить до зміни області 
стійкості реакції окислення CO. Як і в одновимірній моделі [4] в 
області стійкості реакція окислення CO на поверхні Pt-
каталізатора є періодичною. Амплітудні значення парціальних 
тисків up  та vp  залежать від вимірності моделі та від 
співвідношення xy DDD =0 . 
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