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Математичне моделювання часового покриття адсорбовани-
ми частинками в каталiтичних процесах синтезу вуглекис-
лого газу

Костробiй П.П., Токарчук М.В., Алєксєєв В.I.

Анотацiя. Розглядається реакцiя утворення вуглекислого газу в ре-
акцiї окислення чадного газу. Запропоновано рiвняння для опису кi-
нетики на поверхнi каталiзатора та наведено результати чисельного
моделювання при використаннi спрощеної моделi, в якiй нехтуємо
дифузiйними процесами та приймаємо коефiцiєнти реакцiй стали-
ми. Температура T = 520◦C, парцiальнi тиски чадного газу та кис-
ню вiдповiдно PCO = 2.13 · 10−3 та PO2

= 2.66 · 10−2. Особливiстю
запропонованої системи є спроба врахувати приповерхневi взаємодiї
у вказанiй реакцiї через розгляд приповерхневих концентрацiй CO

та O2.

Time evolution modelling of the surface cover for catalytic syn-
thesis of carbonic acid gas

P.P.Kostrobii, M.V.Tokarchuk, V.I.Alekseyev

Abstract. Carbon acid gas synthesis in carbon mono-oxide oxidation
reaction is considered. Differential equations system for modelling the
process is offered and results of solution of reduced system with diffusion
neglected and constant reaction coefficients are presented. Temperature
was taken equal T = 520◦C, partial pressures of incoming components
were PCO = 2.13 ·10−3 and PO2

= 2.66 ·10−2 for carbon mono-oxide and
oxygen respectively. Peculiarity of the presented model is an attempt to
take into consideration surface close interactions through surface close
concentrations of CO and O2.
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1 Препринт

1. Вступ i загальний опис моделi

Об’єктом дослiдження є проблема опису поверхневих процесiв у ка-
талiтичних реакцiях синтезу речовин. Цей напрям наукових дослi-
джень є одним з найбiльш дискусiйних у сучаснiй науцi гетероген-
ного каталiзу [1], оскiльки має надзвичайну важливiсть не тiльки з
теоретичної, але й з прикладної точки зору. Численнi спостереження
вказують на те, що саме каталiтичний синтез речовин обiцяє найкра-
щi результати з найменшими витратами енергiї та iнших ресурсiв.
Тому очевидний iнтерес становить опис процесiв, що вiдбуваються
в ходi каталiтичної реакцiї на поверхнi каталiзатора. Проте, врахо-
вуючи високу вартiсть практичних лабораторних дослiджень, пов’я-
заних iз потребою надвисокої точностi, бiльшiсть експериментiв ви-
магають попереднього чисельного математичного моделювання. Ми,
зокрема, звертаємо увагу на тi моделi, якi пов’язанi iз розв’язанням
систем рiвнянь хiмiчної кiнетики, що описують часовi змiни в ходi
каталiтичної реакцiї. Предметом даної роботи є опис кiнетичних па-
раметрiв каталiтичної реакцiї без врахування дифузiйних процесiв
реакцiї синтезу вуглекислого газу (оксиду вуглецю IV) з кисню та
чадного газу (оксиду вуглецю II).

2CO + O2
⇀↽ 2CO2 (1)

Особливiстю цих процесiв є їх осциляцiйний характер. Вивчен-
ня кiнетики хiмiчних осциляцiй у гетерогенному каталiзi активно
проводяться в останнi роки [2], зокрема в процесах оксидацiї CO [3]–
[10]. В основi теоретичних дослiджень кiнетики хiмiчних осциляцiй-
них реакцiй оксидацiї CO лежить модель ZGB [11], [12] та її уза-
гальнення [10] з врахуванням термохiмiчних аспектiв. Значна увага
придiляється проблемам впливу промоторiв на кiнетику процесiв ок-
сидацiї CO на поверхнi платини [13]– [15], [9]. Експериментальнi та
теоретичнi дослiдження макроскопiчних i мезоскопiчних характери-
стик оксидацiї CO на поверхнi Pt(111) проводились в роботi [16].
Зокрема, вивчався вплив дефектiв (неоднорiдностi) поверхнi на про-
тiкання реакцiйно-дифузiйного фронту оксидацiї.

У данiй роботi ми узагальнимо використаний у згаданих роботах
пiдхiд [3], [12] з врахуванням наступних припущень. Вважатимемо,
що реакцiя проходить лише на поверхнi каталiзатора, тобто взає-
модiї можливi лише мiж частинками, що адсорбованi на поверхнi
каталiзатора. При цьому зазначимо таке: адсорбцiя кисню вiдбуває-
ться як розпад його бiля поверхнi каталiзатора на два атоми, кожен
з яких самостiйно сiдає на окреме вiльне активне мiсце; молекули
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вуглекислого газу сiдають на поверхню i перебувають на нiй, не роз-
падаючись на атоми. Важливою рисою нашої моделi буде врахуван-
ня обмiну з приповерхневим шаром частинок. Нехай маємо взаємодiї
трьох площин (шарiв, що мiстять не бiльше однiєї частинки в товщи-
ну): шар каталiзатора, шар адсорбованих частинок, приповерхневий
шар. Насправдi, дiя шару каталiзатора i фiзико-хiмiчна взаємодiя з
ним iнших шарiв, з точки зору кiнетичних процесiв, безпосередньо
описуватися не буде, тому його дiю будемо вважати опосередкова-
ною. Перетворення частинок можливе лише в адсорбованому ша-
рi. Можливий рух частинок, важливий для нашого опису, будемо
вважати у двох напрямках: вертикальний – обмiн частинками мiж
приповерхневим та адсорбованим шарами, горизонтальний – лише
перетворення частинок у адсорбованому шарi.

2. Розрахунок поверхневого покриття каталiзатора

адсорбованими речовинами

Запишемо рiвняння реакцiй, якi можуть проходити при окисленнi
оксиду вуглецю на поверхнi каталiзатора:

O2 + 2∗ → 2Oads

CO + ∗⇀↽ COads

COads + Oads → CO2 + 2∗
(2)

де * означає вiльне активне мiсце на каталiтичнiй поверхнi. Схема-
тично каталiтичний синтез оксиду вуглецю IV показано на Рис.1.

Щоб записати вiдповiдну систему диференцiальних рiвнянь для
опису часток поверхневого покриття каталiзатора та концентрацiй
речовин у приповерхневому шарi, використаємо таке припущення:
1) для утворення продукту важливими є тiльки часинки реактантiв
на поверхнi каталiзатора; 2) реакцiї, якi приводять до утворення кiн-
цевого продукту (CO2) не мають зворотного ходу; 3) молекули про-
дукту досить швидко залишають приповерхневий шар i тому будемо
враховувати їх накопичення лише у приповерхневому шарi. Треба
також вiдмiтити, що експериментально було встановлено, що пiд час
адсорбцiї молекули CO набувають дипольної конфiгурацiї i набли-
жаються до поверхнi атомом кисню, а атом вуглецю спрямований
вгору вiд поверхнi каталiзатора.

Константи реакцiй, що використанi нами при при розрахунках,
взято спираючись на данi поданi у [3, 10, 12]. Запишемо їх значення
у виглядi наступної таблицi 1. На основi схеми взаємодiї Рис.1 за-
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Catalyst surface

–  Carbon (atom)

–  Oxigen (atom)

–  Coherence (strong)

–  Coherence (weak) or
attraction force

Gas phase
Surface-close arear

Рис. 1. Схема каталiтичного синтезу оксиду вуглецю (IV) з кисню та
оксиду вуглецю (II)

пишемо вiдповiдну систему рiвнянь хiмiчної кiнетики, що описувала
б змiну часток вiдповiдних речовин на поверхнi каталiзатора та у
приповерхневому шарi.

θ̇∗ = −2kO2

adspO2
θ2

∗
Q1 − kCO

adspCOθ∗Q2 + kCO
des θ2 + 2krθ1θ2

θ̇1 = 2kO2

adspO2
θ2
∗
Q1 − krθ1θ2

θ̇2 = kCO
adspCOθ∗Q2 − kCO

des θ2 − krθ1θ2

Q̇1 = −kO2

adspO2
θ2

∗
Q1

Q̇2 = −kCO
adspCOθ∗Q2 + kCO

des θ2

Q̇p = krθ1θ2

(3)

Тут використаємо такi позначення:

• Iндекси: * – вiльнi активнi мiсця, 1 – частинки кисню, 2 – окису
вуглецю, p – продукту CO2;

• θi, i ∈ {1, 2, ∗}, – поверхневi частки вiдповiдних речовин чи
активних порожнiх мiсць;
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Табл. 1. Константи реакцiй
Реакцiя Позначення Значення Одиницi вимiру
(2.1) → kO2

3.589 · 103 (кПа · с)−1

sO2
0.06

kO2

ads kO2
· sO2

(кПа · с)−1

(2.2) → kCO 1.919 · 103 (кПа · с)−1

sCO 0.84
kCO

ads kCO · sCO (кПа · с)−1

(2.2) ← k0

CO 1.25 · 1015 с−1

ECO 1.4611932 · 105 Дж
kCO

des k0

CO exp(−ECO

RT
) с−1

(2.3) → k0

p 1.645 · 1014 с−1

Ep 1.0090188 · 105 Дж

kr k0
p exp (−

Ep

RT
) с−1

• Qj , j ∈ {1, 2, p}, – приповерхневi частки вiдповiдних речовин;

• ˙(?) := d?
dt

– позначення похiдної по часу.

Система (3) iз заданим пiдбором параметрiв є жорсткою, тому її роз-
в’язок знайдемо чисельно з допомогою методiв Гiра, що допускають
змiну кроку.

3. Результати моделювання. Обговорення

Результати чисельного розв’язування наведенi у графiках на рисун-
ках 2–6. На кожному iз наведених далi рисункiв представлено три
характерних для опису ходу реакцiї графiка: (A) – початковий мо-
мент ходу реакцiї, у якому вiдображено характер розвитку реакцiї
з точки зору адсорбцiї кисню та чадного газу i утворення вуглеки-
слого газу; (B) – взаємна залежнiсть мiж частками адсорбованого
чадного газу та кисню; (C) – часова залежнiсть часток поверхне-
вого покриття та приповерхневих концентрацiй для усiх реакцiйних
компонент. Одразу ж дамо пояснення позначень кривих:

• суцiльна лiнiя – вуглекислий газ CO2 (y(6));

• суцiльна лiнiя з жирними крапками – чадний газ CO (y(5));

• суцiльна лiнiя з хрестиками – кисень O2 (y(4));

• штрихова лiнiя – адсорбований чадний газ CO∗ (y(3));
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• пунктирна лiнiя – адсорбований кисень O∗ (y(2));

• штрих-пунктирна лiнiя – вiльнi активнi мiсця ∗ (y(1)).

Моделювання проводилося при умовах, коли температура бе-
реться рiвною T = 520◦C, парцiальнi тиски вхiдних компонент
PCO = 2.13 · 10−3 та PO2

= 2.66 · 10−2 для чадного газу та кисню
вiдповiдно. Щодо початкових умов, то, очевидно, найбiльший iнте-
рес серед усiх можливих випадкiв представляють тi, якi описують
часовий хiд реакцiї вiд самого початку – "нульового"моменту, коли
поверхня каталiзатора абсолютно чиста (вiдповiдно частка вiльних
активних мiсць на поверхнi каталiзатора складає 100%), а приповер-
хнева зона мiстить лише вхiднi компоненти газової сумiшi (кисень та
чадний газ у вiдповiдних концентрацiях) i продукту реакцiї ще нема
(концентрацiя вуглекислого газу 0%). В ходi дослiдження ми мiня-
ємо початковi умови та визначаємо характер залежностi розв’язку
записаної вище системи (3) вiд них. Вiдповiдно до цього початковi
умови, що будуть далi описанi в якостi характерних випадкiв подамо
у таблицi 2.

Табл. 2. Початковi умови для рiзних експериментiв
∗(free sites) Oads COads O

gas
2

COgas CO
gas
2

№ θ∗(0) θ1(0) θ2(0) Q1(0) Q2(0) Qp(0)
1 (Рис.2) 1.00 0.00 0.00 0.20 0.80 0.00
2 (Рис.3) 0.32 0.68
3 (Рис.4) 0.3333 0.6667
4 (Рис.5) 0.35 0.65
5 (Рис.6) 0.45 0.55

Очевидно, що оптимальне спiввiдношення концентрацiй вхiдних
компонент газової сумiшi (CO та O2), слiд шукати в областi 2:1, як
на це вказує формула (1). Проте ми паралельно спробуємо ще вста-
новити такий факт: чи може взаємозалежнiсть часток адсорбованих
речовин вказати на оптимальнiсть вибору початкових умов. Зрозу-
мiло, що такий зв’язок повинен iснувати.

Обговорення результатiв почнемо з Рис.2. Як бачимо, початкова
стадiя реакцiї (Рис.2.A) характеризується переважною активнiстю
адсорбцiї CO∗, кiлькiсть якого досить рiзко зростає порiвняно iз O∗.
Не зважаючи на те, що спочатку частки адсорбованих CO∗ та O∗
практично однаковi, швидкий хiд утворення продукту CO2 викликає
вiдчутне зменшення адсорбованого кисню, який, очевидно, є у недо-
стачi. В результатi на поверхнi швидко накопичується адсорбований
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(A) Reaction beginning

y
0
(1)=100% - Free active sites (*)

y
0
(2)=0% - Adsorbed atomic oxigen (O*)

y
0
(3)=0% - Adsorbed carbon mono oxide (CO*)

y
0
(4)=20% - Oxigen gas (O
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y
0
(5)=80% - Carbon mono oxide gas (CO)

y
0
(6)=0% - Carbon di oxide (CO

2
)

atomic oxigen (O*)
carbon mono oxide (CO*)
carbon di oxide (CO

2
)

Рис. 2. Схема каталiтичного синтезу оксиду вуглецю (IV) з кисню та
оксиду вуглецю (II) при початкових умовах: Q1(0) = 0.20, Q2(0) =
0.80

чадний газ, мiсце якого у приповерхневому шарi так само стрiмко
займає утворений продукт. Як видно iз результату (Рис.2.C), i що
добре узгоджується з очiкуваннями, кiлькiсть утвореного продукту
обмежується кiлькiстю поданого на вхiд кисню. Ця кiлькiсть стано-
вить 20% сумiшi, отже, враховуючи розпад O2 на два атоми частка
продукту у приповерхневому шарi може складати не бiльше 40%,
що й видно з графiка. Важливо зауважити, що перехiд до стацiо-
нарного режиму, коли припиняються змiни часток i концентрацiй
речовин як на поверхнi, так i у приповерхневому шарi, вiдбувається
iз збереженням балансу речовини. Цей результат спостерiгається i в
усiх наступних випадках, що вказує на придатнiсть запропонованої
моделi для опису процесiв, що розглядаються.

Звернемо тепер увагу на взаємозалежнiсть мiж частками адсо-
рбованого чадного газу та кисню (Рис.2.B). За даних початкових
умов вона являє собою перехiд вiд прямо пропорцiйної до оберненої.

Продовжимо аналiз результатiв випадком зображеним на Рис.3,
коли концентрацiї вхiдних компонент близькi до 2:1 – частка чадно-
го газу становить 68%, кисню, вiдповiдно, 32%. Цiкавою особливiстю
тут є перехiд мiж переважанням однiєї з адсорбованих компонент
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(C) Time dependeces for surface coverages and surface-close concentrations
T = 520(K), pCO = 2.13e-3(Pa), pO2 = 2.66e-2(Pa)T = 520(K), pCO = 2.13e-3(Pa), pO2 = 2.66e-2(Pa)
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(A) Reaction beginning

y
0
(1)=100% - Free active sites (*)

y
0
(2)=0% - Adsorbed atomic oxigen (O*)

y
0
(3)=0% - Adsorbed carbon mono oxide (CO*)

y
0
(4)=32% - Oxigen gas (O

2
)

y
0
(5)=68% - Carbon mono oxide gas (CO)

y
0
(6)=0% - Carbon di oxide (CO

2
)

atomic oxigen (O*)
carbon mono oxide (CO*)

Рис. 3. Схема каталiтичного синтезу оксиду вуглецю (IV) з кисню та
оксиду вуглецю (II) при початкових умовах: Q1(0) = 0.32, Q2(0) =
0.68

над iншою до зворотної переваги. Як видно з графiка (Рис.3.A) зна-
чне домiнування адсорбованого кисню поступово зникає, його кiль-
кiсть на поверхнi спадає до нуля, водночас з цим починає наростати
кiлькiсть адсорбованого чадного газу. Це явище пояснюється тим,
що на початковому етапi реакцiї, внаслiдок розпаду молекул кис-
ню на атоми, частка адсорбованого кисню рiзко зростає i дає змогу
використати практично усi адсорбованi молекули чадного газу на
утворення продукту (CO2). Проте на завершальному етапi перед пе-
реходом у стацiонарний режим ще залишається надлишок молекул
чадного газу, якi адсорбуються i залишаються на поверхнi каталi-
затора. Такий самий характер має i крива вiльних активних мiсць
(Рис.3.C), яка майже повернувшись до одиницi знов вiдхиляється
вниз. По сутi момент, коли крива вiльних активних мiсць досягає
локального максимуму є моментом завершення реакцiї утворення
вуглекислого газу i початком переходу у стацiонарний режим.

Що стосується кривої взаємної залежностi мiж адсорбованими
чадним газом та киснем (Рис.3.B), то вона досить яскраво описує хiд
усього процесу. Вiдзначимо одразу ж, що наближення (у напрямку
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росту кiлькостi кисню вiд малої до достатньо "ефективної", перехiд
через початковi умови 24% O2 та 76% CO) початкових умов до очi-
куваних оптимальних супроводжується змiною переважання адсор-
бованого CO∗ значним переважанням адсорбованого O∗. У момент
такого переходу на графiку взаємної залежностi мiж цими адсорбо-
ваними речовинами спостерiгається загострення та поява петлi, яка
збiльшується по мiрi наближення (рiст O∗ та зменшення CO∗) поча-
ткових умов до оптимальних. Точка перетину зазначеної петлi вiд-
повiдає згаданому ранiше моменту завершення реакцiї синтезу CO2

та початку переходу у стацiонарний режим.
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(C) Time dependeces for surface coverages and surface-close concentrations
T = 520(K), pCO = 2.13e-3(Pa), pO2 = 2.66e-2(Pa)T = 520(K), pCO = 2.13e-3(Pa), pO2 = 2.66e-2(Pa)
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(A) Reaction beginning

y
0
(1)=100% - Free active sites (*)
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y
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Рис. 4. Схема каталiтичного синтезу оксиду вуглецю (IV) з кисню та
оксиду вуглецю (II) при початкових умовах: Q1(0) = 0.3333, Q2(0) =
0.6667

Тепер розглянемо випадок, коли частки CO та O2 у вхiднiй газо-
вiй сумiшi становлять 2

3
та 1

3
вiдповiдно (Рис.4). Бачимо, що утворен-

ня продукту досягає максимуму порiвняно з попереднiми випадка-
ми – повнiстю весь чадний газ та кисень використовуються для утво-
рення вуглекислого газу. Процес переходу у стацiонарний режим, на
вiдмiну вiд попереднього випадку, супроводжується постiйним утво-
ренням CO2. I на початку реакцiї (Рис.4.A), i пiзнiше (Рис.4.C) ча-
стка кисню суттєво переважає над часткою чадного газу i практич-
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но через короткий промiжок часу реакцiя проходить по такiй схемi:
на поверхнi залишається лише кисень, а щойно адсорбується чадний
газ, вiн одразу ж йде на синтез продукту. В результатi, коли вичерпу-
ються запаси кисню у приповерхневому шарi вiдбувається плавний
перехiд до загасання реакцiї через поступове вичерпання наявного
чадного газу. В результатi реакцiї при оптимальному спiввiдношен-
нi чадного газу та кисню (2:1) поверхня каталiзатора залишається
чистою.

Звернемо також увагу на вигляд взаємозалежностi CO∗ та O∗
(Рис.4.B). Як цього й слiд було чекати, петля досягла свого най-
бiльшого розмiру таким чином, що обидва кiнцi кривої сходяться у
початку координат (зникли "хвости"). Цей результат легко поясни-
ти – найбiльш повне використання вхiдних компонент означає, що на
поверхнi каталiзатора не повинно залишитись адсорбованих части-
нок, тобто, якщо їх там не було, то процес буде описуватися рухом по
замкненiй кривiй, початок i кiнець якої має знаходитися в нульовiй
точцi (початку координат).

Перехiд через оптимальнi початковi умови означає, що тепер ма-
ксимальна кiлькiсть продукту, який може утворитися, тепер буде
визначатися вже не кiлькiстю кисню, а кiлькiстю чадного газу, ос-
кiльки буде вiдчуватися його нестача. Почнемо розгляд таких випад-
кiв iз зображеного на Рис.5 близького до оптимального початкового
вмiсту 65% CO та 35% O2. У цьому випадку знову спостерiгаємо пе-
реважання частки адсорбованого кисню над часткою чадним газом,
внаслiдок чого кiлькiсть останнього на початку реакцiї (Рис.5.A) не-
значно наростає й одразу ж спадає в результатi взаємодiї з киснем.
Результатом надлишку кисню є його очевидна наявнiсть на повер-
хнi каталiзатора вже пiсля переходу процесу у стацiонарний режим
(Рис.5.C). У характерi кривої взаємної залежностi мiж адсорбовани-
ми CO∗ та O∗ (Рис.5.B) виявляється тенденцiя до "розкриття"петлi.

У наступному випадку (Рис.6) збiльшення початкової концентра-
цiї кисню до 45% призводить до його стабiльно наростаючої адсорб-
цiї, на яку адсорбцiя чадного газу практично не впливає (Рис.6.A).
Тут розвиваються тi самi тенденцiї, що були вже помiтнi й у поперед-
ньому випадку. Перехiд до стацiонарного режиму визначається ви-
черпанням запасiв чадного газу у приповерхневому шарi та повною
адсорбцiєю наявного кисню (Рис.6.C). Частку чадного газу повнiс-
тю заповнює утворений вуглекислий газ. Крива, що описує зв’язок
мiж адсорбованими CO∗ та O∗ повнiстю "розкривається"(Рис.6.B):
повнiстю зникає петлеподiбнiсть. Слiд вiдзначити, що зникнення ад-
сорбованого чадного газу та накопичення на поверхнi каталiзатора
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(C) Time dependeces for surface coverages and surface-close concentrations
T = 520(K), pCO = 2.13e-3(Pa), pO2 = 2.66e-2(Pa)T = 520(K), pCO = 2.13e-3(Pa), pO2 = 2.66e-2(Pa)
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Рис. 5. Схема каталiтичного синтезу оксиду вуглецю (IV) з кисню та
оксиду вуглецю (II) при початкових умовах: Q1(0) = 0.35, Q2(0) =
0.65

кисню вiдбувається набагато швидше по цей бiк оптимальних поча-
ткових концентрацiй (при бiльшому за оптимальний вмiст кисню).

Як бачимо, отриманi результати вказують на можливiсть впевне-
но стверджувати, що запропонована модель може описувати процеси
каталiтичного синтезу вуглекислого газу. В ролi якiсного показни-
ка оптимальностi процесу можна використовувати спiввiдношення
мiж адсорбованими частинками чадного газу (CO∗) та кисню (O∗):
повинна утворюватись крива замкнена в "нульову"точку (початок
координат). На пiдставi характеру змiни зазначеної кривої можна
рекомендувати досягати оптимальної початкової концентрацiї в на-
прямку збiльшення концентрацiї кисню вiд меншої до оптимальної,
оскiльки система виявляє менш чутливу поведiнку у такому випадку
у порiвняннi iз випадком, коли концентрацiя кисню зменшується до
оптимальної. В останньому випадку змiна початкових умов виявляє-
ться досить впливовою щодо адсорбцiї кисню. Мiнiмально допустимi
початковi концентрацiї кисню, при яких доцiльно починати процес
синтезу, слiд визначати моментом утворення петлi на кривiй взає-
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(C) Time dependeces for surface coverages and surface-close concentrations
T = 520(K), pCO = 2.13e-3(Pa), pO2 = 2.66e-2(Pa)T = 520(K), pCO = 2.13e-3(Pa), pO2 = 2.66e-2(Pa)T = 520(K), pCO = 2.13e-3(Pa), pO2 = 2.66e-2(Pa)
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Рис. 6. Схема каталiтичного синтезу оксиду вуглецю (IV) з кисню та
оксиду вуглецю (II) при початкових умовах: Q1(0) = 0.45, Q2(0) =
0.55

мної залежностi мiж адсорбованими CO∗ та O∗ (при концентрацiї
кисню близько 24%). Можливо, на початковому етапi в ходi реакцiї
збiльшувати парцiальний тиск кисню для досягнення оптимального
його спiввiдношення з чадним газом. Iншим аргументом на користь
саме такого варiанту може бути дипольна структура молекул адсо-
рбованого чадного газу, при якiй молекули спрямовуються атомом
кисню в напрямку до поверхнi каталiзатора. Це явище може сприя-
ти вивiльненню зв’язкiв у атомi вуглецю та їх сприяння позитивному
проходженню реакцiї через бiльшу активiзацiю поряд з ними моле-
кул кисню, якi перебуваючи ще у приповерхневому шарi вже мають
ослабленi внутрiшнi зв’язки i є бiльш "схильними"до взаємодiї.
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