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МОДЕЛИРОВАНИЕ АДСОРБИРОВАННОГО ВОДОРОДА  

НА ПОВЕРХНОСТИ ВОЛЬФРАМА 

 

Методом DFT проведено исследование структурных, энергетических и 

фононных свойств системы: адсорбированный водород – поверхность  

вольфрама. Рассмотрены различие структуры монослоя водорода на по-

верхностях (100) и (110) вольфрама. Рассчитано влияние степени покры-

тия  атомами водорода поверхности W на  свойства системы, её энерге-

тические и частотные характеристики, а также устойчивость. Показано, 

что при   2 вероятны процессы нетермической десорбции молекул во-

дорода и внедрения атомов водорода в подповерхностный слой вольфра-

ма. Рассматривается влияние нулевых  высокочастотных колебаний ато-

мов водорода (ZPE) на их поверхностную диффузию. 


