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The present conference proceeding contains the abstracts of 10-th Ukrainian 

scientific conference on physics of semiconductors (USCSP-10) with participation of 

scientists from abroad. 

The materials reflect the content of the conference papers, in which the novel results, 

state and perspectives of research in the field of semiconductor physics on principal 

directions are stated: new physical phenomena in the bulk and on the surface of 

semiconductors, the physical phenomena in low-dimensional structures, the physics of 

semiconductor devices, issues of micro- and nanoelectronics, advanced physical and 

technical aspects of semiconductor sensing and optoelectronics, microwave and terahertz 

electronics, materials science, semiconductor technology and diagnostics materials. The 

most part of appropriate full reports under the recommendation of program committee and 

editorial board will be published in the subject issues of the scientific journals: "Ukrainian 

Journal of Physics", "Journal of Physical Research", "Semiconductor Physics Quantum 

Electronics & Optoelectronics", "Functional Materials", "Technology and design in 

electronic equipment", "Photoelectronics", "Sensor Electronics And Microsystem 

Technologies". 

Abstract edition is carried out from author’s original copies prepared for printing by 

Program committee and an editorial board of conference. 
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Адгезія кристалічного CO2 до алюмінію: розрахунки з 

перших принципів  
Степанюк О.М., Балабай Р.М. 

Криворізький державний педагогічний університет,  

пр. Університетський, 54, 50086, Кривий Ріг, Україна 

 

На Землі температурний режим такий, що вода, як правило, 

знаходиться досить близько до точки замерзання і сніговий покров на її 

поверхні або є сезонним або триває постійно. У зв’язку з чим були 

актуальними наші попередні дослідження механізмів адгезії 

кристалічної води до алюмінію та графену [1]. 

На Марсі, як і на Землі, присутність льоду також відіграє важливу 

роль у великомасштабних кліматичних процесах [2]. Немає ніяких 

доказів того, що заморожений CO2 природним чином зустрічається на 

поверхні Землі або в її атмосфері, відомо, що твердий CO2 існує на 

полярних шапках Марса [Kuiper, 1949; Лейтон і Мюррей, 1966; Herr and 

Pimental, 1969]. Фактично, полярні шапки Марса і, можливо, супутника 

Нептуна Тритона, мають єдині відомі природні відкладення інею CO2 у 

Сонячній системі [Calvin, 1990; Хансен, 1997]. Залишкові північна та 

південна шапки є постійними елементами і можуть мати кілометр або 

більше завтовшки. Товщина сезонного покрову може перевищувати 

метр у високих широтах, але ймовірно менше кількох сантиметрів у 

нижчих широтах. Гесс та ін. (1979) оцінили товщину снігових шарів (що 

складаються із замерзлого H20 і замерзлого CO2) у кілька десятків 

сантиметрів. Одне з найбільш важливих висновків місії Viking було 

зроблено Kieffer [1979] та Hess et al. (1979), який показав, що залишкова 

північна шапка Марса - це лід H20, а залишкова південна шапка - лід 

CO2. 

Перший контакт із поверхнею Марсу був здійснений радянськими 

зондами: спускним апаратом «Марс-2»  27 листопада 1971 року і 

апаратом «Марс-3»  2 грудня 1971 року. Приблизно 2/3 всіх космічний 

апаратів зазнали невдачі і не виконали своїх місій, тому система Марса 

має статус складної цілі для досліджень. Однак, попереду неминучі як 

непілотовані так і пілотовані контакти механізмів з поверхнею Марсу у 

тому числі, що покриті замороженим кристалічним CO2. Однак, перш 

ніж реалізувати стратегію зондування, необхідні експерименти 

моделювання, необхідно розуміння фізики взаємодії з кристалами CO2», 

щоб підвищити надійність місій на Марс. 

Заморожені кристали вуглекислого газу, які спостерігаються в 

лабораторії, значно менші, ніж кристали води, і, на відміну від 

гексагональної структури кристалів  H20, кристали CO2 належать до 
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кубічної просторової групи [3]. Порівняно з кристалами H20, така ж 

різноманітність кристалічних форм не спостерігалася в лабораторії для 

замороженого CO2. 

Дана робота являє собою новий внесок в теоретичний аналіз 

адгезійних контактів кристаликів CO2 та плівкового алюмінію, який  

буде ймовірно використовуватися як матеріал покриття марсоходів 

(рис.1). 

Нами були оцінені енергетичні рельєфи відриву кристаликів CO2 

від поверхні плівки алюмінію, розраховані електричні заряди в околі 

атомів, що адгезійно взаємодіють, та сили, що діють на ці атоми з боку 

решти електронно-ядерного оточення - методами функціоналу 

електронної густини та псевдопотенціалу із перших принципів за 

допомогою власного програмного коду. 

 
Рис. 1. Просторові розподіли густини валентних електронів в межах 4-и 

шарової плівки Al для ізозначення 0,9 - 1,0 вiд максимального (зліва) та 

кристалика CO2 для ізозначення 0,7 - 0,8 вiд максимального (справа). До 

адгезійного контакту  
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