АДСОРБЦИЯ МЕТАНОВОЙ ПЛАЗМЫ НА НИКЕЛЕ
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Плазменно-каталитическое превращение метана (CH4) в этилен (C2H4) представляет важную задачу для химической промышленности, однако механизмы взаимодействия радикалов, образующихся в плазме, с никелевым катализатором изучены недостаточно [1]. В настоящем исследовании, основанном на компьютерном моделировании, определены основные радикалы CH4-плазмы (H, CH3, CH2, CH, C2H3, C2H) [2], а также рассчитана и сопоставлена их вероятность адсорбции на никелевых (Ni) катализаторах (см. Рис. 1).
Рис.1 Коэффициент прилипания радикалов метановой плазмы к поверхностям Ni(100) и Ni(111)
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[bookmark: _GoBack]Результаты показали, что радикалы H, C и CH адсорбируются полностью, CH2, CH3 и C2H – в большей степени (0,80–0,90), а C2H3 – в меньшей (0,15–0,18). Это связано с усилением стерического эффекта при увеличении числа атомов водорода, что затрудняет адсорбцию.
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