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ВИРОЩУВАННЯ
КАТАЛIТИЧНО АКТИВНИХ НАНОСТРУКТУРУДК 539.22

Дослiджено динамiку нашарувань, якi утворюються атомами металiв, що осадженi
в дифузiйному режимi на металеву плоску пiдкладку. Знайдено умови, за яких можна
вирощувати перiодичнi структури з розвинутою морфологiєю. Проаналiзовано можли-
вiсть використання одержаних результатiв пiд час виробництва каталiзаторiв: при
осадженнi атомiв платини на золоту пiдкладку (що доцiльно з мiркувань вартостi)
при вiдповiдних умовах може утворюватись система нанопiрамiд, обмежених гранями
(111). Така структура має надвисоку каталiтичну активнiсть i є перспективною для
широкого використання в хiмiчнiй промисловостi.
К люч о в i с л о в а: виробництво каталiзаторiв, наноструктури, епiтаксiї.

1. Вступ

Нанорозмiрна морфологiя, особливо у випадку по-
верхневого росту методом адсорбцiї атомiв, iонiв
або молекул та одночасної реструктуризацiї по-
верхнi, широко дослiджується [1–7]. Вивчення ме-
ханiзмiв росту структур на поверхнях, якi вико-
ристовуються як каталiзатор, умов формування
кристалографiчних граней пiдвищеної активностi
(наприклад, граней з iндексами Мiллера (111) Pt-
структур) має важливе значення, що пов’язано з
великою кiлькiстю прикладних застосувань. Не-
щодавно [8–10] експериментально показано, що пiд
час поверхневого росту можуть формуватись на-
нокластери i наностовпчики, включаючи структу-
ри з великою часткою площi граней (111). Отри-
манi результати iнiцiювали теоретичнi дослiджен-
ня в двох напрямках. По-перше, для задач тако-
го класу потрiбно було розробити практичнi моде-
лi розрахунку багаточастинкових систем, якi ма-
ксимально вiдповiдають реальнiй фiзичнiй систе-
мi, i в той самий час, їх розрахунок забезпечується
доступними комп’ютерними ресурсами. По-друге,
використовуючи цей iнструмент, можна вирiшити
проблеми (i) вибору пiдкладок, якi є найкращими
для росту каталiтично активних морфологiчних
структур, (ii) оптимiзацiї кiлькостi речовини, що
осаджується, для отримання найбiльшої активної
площi, (iii) визначення головних факторiв (темпе-
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ратурних та концентрацiйних режимiв), що забез-
печать контрольований рiст наноструктур у нерiв-
новажному станi без переходу в стан хаотичної ди-
намiки.

Отже, важливо з’ясувати, як в таких умовах
еволюцiонує поверхня i чи можна забезпечити
утворення наперед заданих (бажано однорiдних)
морфологiй. Поставлена задача вимагає викори-
стання загального моделювання з урахуванням де-
кiлькох конкурентних динамiчних процессiв: пере-
носу маси, поверхневої релаксацiї, випаровування
та осадження. В роботi не дослiджуються власти-
востi утворених структур (тобто хiмiя i фiзика ка-
талiтичної активностi) з точки зору їх подальшо-
го використання. Основнi зусилля спрямованi на
визначення механiзмiв синтезу поверхневих стру-
ктур з морфологiєю, сприятливою для каталiзу.
Об’єктом, на якому зосереджена наша увага, є
структура платини (Pt) – типового каталiзатора з
каталiтично активними гранями (111). Модель ба-
зується на загальному пiдходi атомiстичного моде-
лювання – кiнетицi частинок, атомiв, iонiв, або мо-
лекул (будемо називати їх атомами). Така модель
нещодавно розроблена i використана в дослiджен-
нях росту наночастинок з визначеною формою як
на пiдкладцi [1], так i в просторi [11], i в представ-
ленiй роботi адаптована для росту нашарувань на
поверхнi типу (111).

Динамiку процесу модифiкацiї поверхнi, в зна-
чнiй мiрi, визначає дифузiя вiльних атомiв на
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Рис. 1. Конфiгурацiя розрахункової областi: А – емiтер,
нижня грань якого є джерелом вiльних атомiв, В – фра-
гмент однiєї з отриманих в чисельних експериментах стру-
ктур, С – площина пiдкладки

неї, що супроводжується поверхневою дифузiєю
стрибкового типу. Окремi атоми можуть вiдри-
ватися вiд поверхнi, а потiм знову повертатись.
Рух атомiв по поверхнi здiйснюється вiдповiдно до
термоподiбного правила, яке буде розглянуте зго-
дом. Швидкiсть поверхневої дифузiї визначає мо-
жливiсть встановлення локальної рiвноваги. Оче-
видно, що без урахування поверхневої дифузiї ад-
сорбцiя вiльних атомiв приводить до фрактальної
структури [12–14]. Якщо процес релаксацiї зовнi-
шнього шару вiдбувається за час 𝜏𝑟, що значно
коротший за час формування 𝜏𝑑, додаткового ша-
ру внаслiдок потоку атомiв на поверхню, то то-
дi вiдбувається стацiонарний рiст. У цьому режи-
мi 𝜏𝑟 ≪ 𝜏𝑑, iзольованi, рiвноважнi наночастинки
набувають форми Вульфа [15–19]. Нас не буде цi-
кавити такий режим нарощування поверхневого
шару.

Зрозумiло, що i випадок з 𝜏𝑟 ≫ 𝜏𝑑 (з неконтро-
льованим ростом поверхнi) не вiдповiдає поставле-
нiй в роботi метi.

Отже, ми дослiджуємо помiрно-нерiвноважний
режим, 𝜏𝑟 ∼ 𝜏𝑑. Контрольований синтез нано-
частинок у помiрно-нерiвноважному режимi (без
зриву в хаотичну динамiку) нещодавно дослiдже-
ний в [14]. На основi запропонованої там фiзичної
моделi показано, що для одного i того самого кри-
сталiчного класу металу можна вирощувати нано-
частинки з рiзними гранованими формами. Отри-
манi результати пiдтвердженi експериментальни-
ми даними [19] для об’ємно-центрованої ґратки,
тому можна сподiватись, що результати нашої ро-
боти, отриманi з використанням тiєї самої моде-
лi [14], є достовiрними. При цьому вирiшується

проблема здешевлення каталiзу. Замiсть платино-
вої пiдкладки пропонується використовувати зо-
лоту з орiєнтацiєю (111) (параметри ґраток золо-
та та платини дуже близькi). Отже, на поверхню
(111) золота осаджуються атоми платини. Ми при-
пускаємо таке. Якщо густина дифузiйного пото-
ку вiдповiдає помiрно-нерiвноважному режиму, то
на поверхнi пiдкладки виникнуть перiодичнi кла-
стернi структури. З часом кожен такий кластер
трансформується в нанопiрамiдку, значна частина
поверхнi якої сформована з граней (111) платини
(геометрiя розрахункової областi та приклад кон-
фiгурацiї осаджених атомiв наведений на рис. 1).
Кiнцева структура – шар платини з розвинутою
каталiтично активною поверхнею. Для реалiзацiї
описаного режиму з максимально ефективним ви-
користанням заданої маси платини необхiдно за-
безпечити вiдповiднi умови.

Зазначимо, що орiєнтацiя пiдкладки з гранецен-
трованою ґраткою є важливою для створення ба-
жаної структури поверхнi. В роботi [1] в аналогi-
чнiй задачi використана грань (100). У цьому ви-
падку на пiдкладцi виростали нанострижнi, тiль-
ки вершини яких представленi гранями платини
(111), а бокова поверхня – гранями (100) та (110),
якi перпендикулярнi до площини пiдкладки i хара-
ктернi для рiвноважної конфiгурацiї Вульфа. Та-
ка загальна конфiгурацiя нанострижня зумовлена
невдалим вибором початкової геометрiї, оскiльки
у цьому випадку важко забезпечити стiйкий одно-
рiдний рiст нанострижнiв. Домiнування одного iз
стрижнiв по висотi призводило до концентрацiї са-
ме на ньому дифузiйного потоку, що гальмувало
рiст сусiдiв. Як показано далi, цей недолiк не вини-
кає при орiєнтацiї пiдкладки (111). Нанопiрамiдки,
що утворюються на пiдкладцi, обмеженi гранями
(111) як зверху, так i, в значнiй мiрi, збоку (пiд го-
стрим кутом до поверхнi пiдкладки), що суттєво
зменшує можливiсть випереджаючого росту окре-
мих з них.

Стаття побудована таким чином. В роздiлi 2
представлено деталi чисельної моделi разом з фi-
зичною iнтерпритацiєю законiв динамiки, закладе-
ної в цю модель. В роздiлi 3 наведенi результати
та їх аналiз. Роздiл 4 мiстить зробленi висновки.

2. Опис моделi

Геометрiя розрахункової областi наведена на
рис. 1. В кубi з розмiром ребра 480𝑎 (𝑎 – вiдстань
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мiж сусiднiми атомними шарами (100), 2𝑎 – розмiр
елементарної комiрки гранецентрованого кристала
(ГЦК)) видiлено двi площини, якi перпендикуляр-
нi великiй осi куба, проходять через вершини куба
та дiлять вiсь на три рiвнi частини. Одна з них (С)
є пiдкладкою, друга (А) – емiтером вiльних атомiв.
Вiдстань мiж площинами 𝑑 ∼ 280𝑎. У шарi товщи-
ною 10𝑎, який прилягає до емiтера, пiдтримується
стала концентрацiя вiльних атомiв 𝑛0. Далi будемо
використовувати безрозмiрнi вiдстанi (тобто вира-
женi в одиницях 𝑎). Час визначаємо в одиницях
𝜏 (час мiж стрибками вiльних/адсорбованих ато-
мiв). Вiльнi атоми здiйснюють броунiвський рух,
який моделюється стрибками у випадковому на-
прямку. Довжина стрибка за одиницю часу дорiв-
нює одиницi. Тодi коефiцiєнт дифузiї, 𝐷, та густи-
на дифузiйного потоку Φ, перпендикулярного до
пiдкладки, дорiвнюють

𝐷 =
1

6
, Φ ∼ 𝐷𝑛0

𝑑
, (1)

𝑛0 вiдповiдає кiлькостi вiльних атомiв в об’ємi (𝑎3),
вiдстань мiж площинами 𝑑 = 280.

Зони, що лежать пiд пiдкладкою та вище емiте-
ра, недосяжнi для атомiв. Гранi куба дзеркально
вiдбивають атоми, якi намагаються вийти з розра-
хункової областi. На рис. 1 у колi показана хара-
ктерна структура, яка утворилась на пiдкладцi з
адсорбованих атомiв.

Коли вiльний атом досягає поверхнi пiдклад-
ки або вже сформованої кластерної структури, то
вiн займає найближчу вакансiю. Пiсля захоплення
атома вiн займає об’єм 𝑎3, центр якого знаходиться
у вузлi кристалiчної ґратки.

Адсорбованi атоми можуть перекочуватись в су-
сiднi вакансiї або навiть вiдриватись вiд поверх-
нi утвореного кластера. В ГЦК кристалi кожен
атом може взаємодiяти з 12 найближчими сусi-
дами. Якщо це число 𝑚0 менше 12, то з ймовiр-
нiстю 𝑝𝑚0 атом за одиницю часу спробує змiни-
ти мiсце локалiзацiї (𝑝 < 1 – параметр задачi,
𝑝 ∼ 0,5–0,8 [14]). Можливий напрямок руху є ви-
падковим. Вiн пов’язаний з числом сусiдiв у новiй
позицiї та реалiзується з ймовiрнiстю, пропорцiй-
ною 𝑒𝑚𝑖|𝜀|/𝑘𝑇 , де 𝜀 < 0 – енергiя зв’язку пари ато-
мiв 𝑚𝑖 – число найближчих сусiдiв в новiй пози-
цiї (𝑚𝑖 = 0 вiдповiдає можливому випаровуванню
атома з поверхнi кластера). В розрахунках ми ви-
користовуємо параметр 𝑒𝑚𝑖|𝜀|/𝑘𝑇 ∼ 2 [14]. За один

крок Монте-Карло (одиницю часу) випадково розi-
груються змiщення як вiльних, так i адсорбованих
атомiв. Повна кiлькiсть атомiв, задiяних у динамi-
цi процесу досягає 106, число Монте-Карло крокiв
(МК) – 20–60 мiльйонiв.

3. Результати чисельних
експериментiв та їх аналiз

3.1. Характерний розмiр наноутворень

Природно, що на початковiй стадiї адсорбцiї вiль-
них атомiв на поверхнi пiдкладки формуються iзо-
льованi кластери, рис. 2, а. Подальша еволюцiя мо-
же йти двома шляхами. Перший вiдповiдає рiвно-
важному режиму, коли окремi кластери утворять
суцiльний (заповнений) перший шар з подальшим
перiодичним повторенням цього процесу. Другий,
нерiвноважний i найбiльш важливий, коли замiсть
щiльного заповнення першого шару починається
рiст утворених кластерiв у висоту (з формуванням
на них другого, третього i т.д. шарiв), див. вставку
на рис. 2, а.

Можна оцiнити розмiр кластера 𝑙, для якого тен-
денцiя до формування багатошарової структури
переважає над розширенням вздовж площини пiд-
кладки. Для початку формування наступного ша-
ру атомiв необхiдно, щоб час осадження 1/(Φ 𝑙2),
вiльного атома на кластер з характерним розмiром
𝑙 був порядку часу 𝑙2/(2𝐷𝑠), скочування (дифузiї)
адсорбованого атома з цього кластера. Тут 𝐷𝑠 –
коефiцiєнт дифузiї одиничного атома по заповне-
нiй поверхнi (111): 𝐷𝑠 = 0, 43𝑝30 (враховано, що та-
кий атом зв’язаний з трьома розташованими ниж-
че атомами та може стрибнути у шiстьох рiвно-
ймовiрних напрямках довжиною

√
2, час стрибка(в

безрозмiрних одиницях) дорiвнює одиницi; нагада-
ємо, що ми працюємо в безрозмiрних одиницях ви-
мiру довжини та часу).

При параметрах, вказаних на рис. 2, для 𝑙 отри-
муємо

𝑙 =

(︂
2𝐷𝑠

Φ

)︂1/4
≈ 20, (2)

що кiлькiсно узгоджується з даними рис. 2, а.
Параметр 𝑙 характеризує розмiр областi на пiд-

кладцi, де локально домiнує рiвноважний режим
росту. Тому форма кластерiв, що зростають на пiд-
кладцi у висоту, мають тенденцiю трансформува-
тись до конфiгурацiї Вульфа у випадку iзольова-
ної наночастинки. В даному випадку (рис. 2 та 3)
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Рис. 2. Еволюцiя поверхнi типу (111) пiд час дифузiйного
росту. Значення потоку вiльних атомiв на поверхню Φ =

= Φ0 ≈ 1,77 · 10−6, параметр 𝑎 = 2,0. Час а – 105 МК, b –
3,5 · 106 МК, c – 6 · 106 МК

на пiзнiх стадiях епiтаксiї, нерiвноважнiй у машта-
бах усiєї пiдкладки, поверхня вкривається досить
впорядкованою системою нанопiрамiдок, якi вна-
слiдок свого фiзичного походження обмеженi пе-
реважно площинами (111).

Зауважимо, що збереження (в масштабах по-
рядку 𝑙) рiвноважної форми нанопiрамiдок при
їх подальшому ростi потребує нарощування ма-
си не тiльки на вершинах, а i на бокових, нахи-
лених до пiдкладки, гранях. Тому при незначних
порушеннях балансу 𝜏𝑟 ∼ 𝜏𝑑, коли 𝜏𝑟 ≥ 𝜏𝑑, роз-
виток нестiйкостi (неоднорiдностi) пiрамiдок по
висотi менш ймовiрний, нiж у випадку орiєнта-
цiї пiдкладки (100) [11]. (Нагадаємо, що у випад-
ку такої орiєнтацiї боковi гранi нанострижнiв є
перпендикулярними до площини пiдкладки i па-
ралельними до напрямку загального транспорту
атомiв, що зумовлює рiст нанострижнiв у висо-
ту без збiльшення розмiру перерiзу. Дифузiйний
потiк вiльних атомiв перерозподiлений у просторi
так, що вiн повнiстю зосереджений на вершинах
нанострижнiв).

Рис. 3. Остаточна конфiгурацiя структури поверхнi в ре-
жимi росту 2Φ0 з потоком вiльних атомiв Φ = Φ0 (a), 2Φ0

(b) i 3Φ0 (c). 𝑎 = 2,5. На рисунку зафiксовано момент часу,
коли кiлькiсть атомiв приблизно однакова у всiх випадках.
На вставцi: схематичне зображення граней, з яких побудо-
ванi вирощенi нанопiрамiдки на поверхнi. Стрiлками вiд-
значено гранi (111)

Зважаючи на механiзм стабiльного росту на-
нопiрамiдок у нашому випадку (якщо визнача-
ти оптимальнi режими отримання каталiтичних
структур) треба вчасно припинити епiтаксiю, iна-
кше транспорт вiльних атомiв без суттєвої змi-
ни морфологiї поверхнi буде витрачений тiльки
на додатковi нашарування пiд системою нанопi-
рамiдок.

На рис. 3 характерний розмiр 𝑙 зменшується зi
збiльшенням потоку вiд Φ = Φ0 ≈ 1,77 · 10−6 до
Φ = 3Φ0 для рис. 3, a–c, вiдповiдно. Як наслiдок –
кiлькiсть утворених нанопiрамiдок на рис. 3, с, у
пiвтора раза вища, нiж на рис. 3, а. Такий ефект
вiд збiльшення Φ близький до оцiнки 𝑙23Φ0

/𝑙2Φ0
=

=
√
3, яка випливає з (2). Час на рис. 3 пiдiбраний

так, що загальна кiлькiсть адсорбованих атомiв у
кожному випадку однакова.

Iншим, не менш важливим, параметром форму-
ли (2) є поверхнева дифузiя 𝐷𝑠. Зменшення тем-
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ператури (𝑇 ∼ 1/𝛼) знижує рухливiсть поверхне-
вих атомiв, оскiльки зростає рiзниця в ймовiрно-
стях станiв з рiзним числом найближчих сусiдiв.
На рис. 4 продемонстровано кiнцеву поверхню для
параметра 𝑎 = 2 (рис. 4, a) i 𝑎 = 2,5 (рис. 4, b)
при цьому всi iншi параметри (зокрема Φ = 3Φ0)
однаковi. Помiтно зменшення масштабiв нестiйко-
стi епiтаксiї.

На рис. 5 показана залежнiсть кiлькостi поверх-
невих атомiв, якi мають вiд 9 до 11 найближ-
чих сусiдiв (каталiтично активних атомiв – КАА),
вiд кiлькостi усiх адсорбованих на пiдкадку ато-
мiв для трьох режимiв росту: Φ = Φ0 (квадрати),
Φ = 2Φ0 (трикутники) i Φ = 3Φ0 (кола), 𝑎 = 2,5.
Найбiльш ефективний режим використання мате-
рiалу осадження досягнуто при Φ = 3Φ0 – рис. 5.
Кожна точка на графiку вiдповiдає рiзному часу.
Вiдмiннiсть мiж режимами не лише в швидкостях
нашарування на пiдкладцi. З графiка (рис. 5) ви-
дно, що адсорбцiя 4·105 атомiв призводить до одна-
кової кiлькостi КАА в рiзних режимах (вiдзначено
суцiльною стрiлкою на рис. 5). Витративши 7 · 105
атомiв у всiх трьох варiантах площа КАА вiдрiзня-
ється приблизно в два рази. Розглянемо два гра-
ничнi випадки. Випадок Φ = Φ0. Пiсля тривало-
го осадження (6 · 106 МК) i збiльшення маси на
215%, вiдбувається збiльшення кiлькостi КАА на
6%. Основна частина витраченого матерiалу рiв-
номiрно покриває пiдкладку товстим шаром без
утворення високих нанопiрамiдок або iнших нео-
днорiдностей. Випадок Φ = 3Φ0. При збiльшеннi
кiлькостi витраченого матерiалу на 173% – збiль-
шення кiлькостi КАА на 51%. Така рiзниця ко-
рисних площ КАА визначається швидкiстю росту
вершин нанопiрамiдок вiдносно дна поверхнi, яке
також iнтенсивно росте. В помiрному режимi вер-
шина вiдносно дна росте повiльно, а при iнтенсив-
ному потоцi–швидко.

За подальшого росту нанопiрамiдки площа бi-
чних граней стає бiльше критичного розмiру 𝑙, уже
бiчнi гранi починають вiдiгравати роль пiдклад-
ки – на них росте спочатку двовимiрний кластер
подiбно до того, як це вiдбувається на початку
росту (див. рис. 2, a), а з часом – тривимiрний
(рис. 6). Такi результати лежать поза межами на-
шого дослiдження.

Дивлячись детально на рис. 3 можна сказати,
що форма нанопiрамiдок у випадку Φ = 3Φ0 – тя-
жiє до тетраедричної. Бiльш детально ми розгля-

Рис. 4. Сформована конфiгурацiя структури поверхнi.
Концентрацiя i потiк вiльних атомiв пари – однаковi Φ =

= 3Φ0, параметр 𝑎 = 2 i 𝑎 = 2,5 для a i b вiдповiдно

Рис. 5. Залежнiсть кiлькостi поверхневих каталiтично
активних атомiв (𝑦-вiсь) вiд загальної кiлькостi (𝑥-вiсь) ато-
мiв у системi. Наведено графiки для трьох варiантiв зна-
чень потоку Φ = Φ0 (квадрати), Φ = 2Φ0 (трикутники) i
Φ = 3Φ0 (кола). 𝑎 = 2,5. Пунктирною стрiлкою позначено
час (в кроках Монте-Карло), коли заповнюється початкова
пiдкладка. Суцiльна стрiлка позначає кiлькiсть адсорбова-
них атомiв, при якiй незалежно вiд режиму росту каталi-
тично активна площа майже однакова

Рис. 6. Iлюстрацiя росту двовимiрних кластерiв на бiчних
гранях нанопiрамiдок, 𝑎 = 2,5, момент часу: 3,7 · 106 МК
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немо особливостi еволюцiї морфологiї в наступно-
му роздiлi.

3.2. Морфологiя

Динамiка форми новоутворень має особливостi.
Так, на рис. 2, a на початку росту утворюються
двовимiрнi кластери – “клаптi” на пiдкладцi. Вони
мають нечiтко виражену шестикутну форму (див.
рис. 2, a). Така форма зумовлена тим, що кожен
адсорбований атом (111) утворює в напрямках вер-
шин шестикутника – вакансiю. Тобто, дифундуючi
атоми утворюють “шестикутнi” поверхневi класте-
ри зi енергетично вигiдними вакансiями, якi знахо-
дяться по периметру кластера. З деякого моменту
сценарiй повторюється вже на поверхнi кластера –
кластер стає двошаровим, тришаровим i т.д. вiдбу-
вається перехiд вiд двовимiрного до тривимiрного
росту.

У подальшому утворюються шестикутнi нанопi-
рамiдки (рис. 2 та рис. 3 – вставка) з бiчними гра-
нями (111). Вони побудованi з енергетично еквiди-
стантних площин рiвноважної конфiгурацiї нано-
частинок ГЦК симетрiї (форма Вульфа), локалi-
зованих в обмеженiй областi зi стороною 𝑙, в якiй
встановлюється локальна рiвновага. Було помiче-
но в чисельних експериментах еволюцiю форми з
шестикутної зрiзаної правильної пiрамiди до те-
траедра (рис. 3 i 4), хоча правильного тетраедра не
вдалось досягти. Тяжiння до тетраедричної фор-
ми нанопiрамiдки пов’язане з неоднаковою енер-
гетичною структурою граней (111) та (100). Грань
(111) – каталiтично активна з вищим коефiцiєнтом
дифузiї адсорбованих атомiв 𝐷𝑠 та вищою енер-
гiєю виходу з поверхнi, нiж (100) [1]. Тому сере-
днiй час росту одного шару на (111) i (100) рiзний.
Зокрема на рис. 2 в [1] гранi типу (100) у макро-
скопiчної наночастинки повнiстю зникають – ре-
зультат росту з початкового зерна при таких па-
раметрах: 𝑎 = 1, концентрацiя 𝑛 = 1,8 · 10−3 i час
експозицiї 3,5 ·10−3 МК. Аналогiчне явище спосте-
рiгається на локальних виступах розглянутої стру-
ктури – нанопiрамiдках.

4. Висновки

Осадження атомiв металу на плоску пiдкладку мо-
же вiдбуватись у квазiрiвноважному режимi, ко-
ли однорiдне нашарування адсорбованих атомiв
на всiй поверхнi є нестiйким, але в локальних зо-

нах встановлюються рiвноважнi конфiгурацiї по-
верхнi, форма яких корелює з рiвноважними кон-
фiгурацiями Вульфа для iзольованих наночасти-
нок. Якщо у випадку ГЦК площиною пiдклад-
ки є кристалографiчна грань (111), то на нiй мо-
жна формувати систему нанопiрамiдок, обмеже-
них i зверху, i збоку тими самими гранями (111).
Виграш у збiльшеннi поверхнi бiльш ефективний
при високих рiвнях густини потоку вiльних ато-
мiв на пiдкладку. Нестiйкий режим епiтаксiї ато-
мiв може бути застосований при виробництвi ви-
сокоактивних Pt каталiзаторiв. При цьому, з ме-
тою економiї платини, як пiдкладку можна ви-
користовувати золото. Поверхня пiдкладки може
бути гладкою, а може бути попередньо пiдготов-
леною. Тобто, на золотiй пiдкладцi, пiдготовленiй
у нестiйкому режимi напилення “першого рiвня”
сформованi нанопiрамiдки з того самого золота.
Цi пiрамiдки в подальшому будуть центрами оса-
дження платини. При вiдповiдному режимi епiта-
ксiї “другого рiвня” не виключено формування з
платини витянутих перпендикулярно ланцюжкiв
наночастинок, якi близькi по формi до конфiгу-
рацiї Вульфа. Таким поверхневим структурам з
розвинутою морфологiєю притаманна надвисока
каталiтична активнiсть. На можливiсть реалiза-
цiї представленого сценарiю (пошук якого є зада-
чею наших подальших дослiджень) вказують данi
рис. 6.
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ВЫРАЩИВАНИЕ
КАТАЛИТИЧЕСКИ АКТИВНЫХ НАНОСТРУКТУР
В НЕРАВНОВЕСНОМ РЕЖИМЕ ЭПИТАКСИИ

Р е з ю м е

Исследована динамика наслоений, которые образуются ато-
мами металлов, осажденных в диффузионном режиме на
металлическую плоскую подложку. Найдены условия, при
которых можно выращивать периодические структуры с
развитой морфологией. Проанализирована возможность
использования полученных результатов при производстве
катализаторов: при осаждении атомов платины на золотую
подложку (что целесообразно по соображениям стоимо-
сти) при соответствующих условиях может образовываться
система нанопирамид, ограниченных гранями (111). Та-
кая структура имеет сверхвысокую каталитическую актив-
ность и является перспективной для широкого использова-
ния в химической промышленности.

V.M.Gorshkov, V.V.Kuzmenko

GROWTH OF CATALYTICALLY ACTIVE
NANOSTRUCTURES IN THE NONEQUILIBRIUM
EPITAXY REGIME

S u m m a r y

The dynamics of metal atom deposition on a flat metal sub-

strate in the diffusion mode has been studied. Conditions for

growing up the periodic structures with a developed surface

morphology are found. The applicability of the results obtained

to the manufacture of catalysts is analyzed. In particular, when

platinum atoms are deposited on a gold substrate, which is ex-

pedient by cost reasons, a system of nanopyramids confined by

(111) facets can be formed under special conditions. This struc-

ture possesses an ultrahigh catalytic activity and is promising

for applications in chemical industry.
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