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Актуальність геми. Одним з найбільш ефективних методів під­

вищення зносостійкості деталей та захисту їх поверхонь від зов­

нішніх впливів є застосування металізованих алмазних порошків. 

Покриття із вмістом алмазів дозволяють значно продовжити строк 

служби тертьових поверхонь деталей, мають хороші антикорозійні 

властивості, дають можливість використання оброблених деталей в 

екстремальних умовах. Широке практичне застосування розплавле­

них солей як реакційного середовища для одержання металізованих 

алмазів вимагає цілеспрямованого підходу до управління хімічними 

процесами, які протікають на межі розподілу алмаз-іонний розплаЕ, 

що робить задачу вивчення фізичних та електрохімічних властивос­

тей міжфазової границі особливо актуальною.

Експериментально виявлена можливість осаду на алмаз галь­

ванічних покриттів із карбідів тугоплавких металів при контакті 

алмазів з іонними розплавами на основі карбонатів лужних металів 

без попереднього створення провідного шару не одержала налейного 

пояснення. Разом з тим успішне застосування теоретичних методів 

у циклі робіт під керівництвом Б.І.Шаповала, присвячених вив­

ченню будови та властивостей іонних розплавів, показує, що кри­

терієм оцінки можливості виникнення поверхневої провідності ал­

мазу з іонному розплаві можуть служити дані про зміну електрон­

ної структури взаємодіючих частинок розплаву та поверхні алмазу. 

Тому здається доцільним проведення квантовохікічного моделювання 

міжфазової границі алмаз - оксидний розплав для теоретичного 

вивчення причин виникнення поверхневої провідності алмазу в роз­

плаві.

ХАРАКТЕРИСТИКА РОБОТИ
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Sa об’єкти теоретичного дослідження були вибрані Буглеце-

. Квантовохімічие вивчення взаємодій кластерів з час­

тинками дозволить не тільки прослідкувати зміну електронної бу­

дови атомів поверхні алмазу та встановити причину виникнення 

поверхневої провідності алмазу в іонному розплаві, але й промо­

лвлю вати окисно-відновні процеси на межі поділі' алмаз-оксздний 

розплав.

Мета роботи. Розробка квантовохімічних модельних уявлень 

про особливості протікання окисно-відновних процесів на межі 

поділу алмаз-оксидний розплав і встановлення механізму виникнен­

ня поверхневої йровідності алмазу' в оксидному розплаві.

Наукова новизна. Вперше проведено квантовохімічие моделю­

вання окисно- е ід н о е н и х  процесів на межі поділу алмаз-розплав 

стосовно до розплавів із вмістом карбонатів та боратів. На ос­

нові результатів теоретичних обчислень доведено, що фізико-хі- 

мічні властивості міжфазової границі алмаз-іонний розплав виз­

начаються електронною та геометричною будовою взаємодіючих по­

верхонь алмазу та частинок розплаву.

Встановлено, що поверхня алмазу виступає як відновнйк в 

розплавах із вмістом карбонатів та - окисник в розплавах із 

вмістом боратів. Доведено, що взаємодія кластера поверхні алма­

зу з С 0 t та во: відбувається за механізмом (5-, ЯГ- вза­

ємодії з перевагою ST- складової в міграції електронної гус­

тини у кластері алмазу під впливом со2 , та - (5 - складової

-під впливом в о: . Запропоновано модельну схему механізму 
збільшення поверхневої провідності алмазу в розплавах із вміс­

том карбонатІЕ, яка дозволяє пояснити відомі експериментальні

ві кластери поверхні алмазу, частинки С02 , ВСС. с o r .
і*'
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результати і прогнозувати можливість подібний ефектів при кон­

такті алмазу з іншими оксидними розплавами.

Теоретично доведено можливість збільшення поверхневої про­

відності алмазу в розплавах із вмістом сульфатів. Прозелені оці­

ночні розрахунки по вивченню впливу характерних частинок розпла­

вів із вмістом карбонатів та боратів на фізико-хімічні власти­

вості поверхні синтетичного алмазу - кубічного нітріду бора 

/боразону/, які вказують на малу імовірність металізації боразо­

ну в розплавах даного типу.

Наукова та практична цінність. Проведені розрахунки дозво­

лили теоретично обгрунтувати спрямованість окисно-відновних ре­

акцій на межі поділу алмаз-оксидний розплав, що може бути вико­

ристано при розробці загальної теорії окисно-відковних процесів, 

що відбуваються на межі поділу алмаз - конденсоване середовище.

Виявлена специфічність впливу молекул діоксиду вуглецю на 

кластер алмазу, яка полягає в перевазі <J[- складової б  мігра­

ції електронної'густини всередині кластеру з наступною зміною 

фізико-хімічних властивостей поверхні алмазу в розплаві, що роз­

виває сучасні уявлення про причини зміни поверхневої провідності 

твердих тіл під зовнішнім впливом.

Запропонована схема механізму віпшкнення поверхневої про­

відності алмазу е  розплавах дозволяє прогнозувати можливість 

металізації алмазу а інших оксидних розплавах /наприклад, із 

вмістом сульфатів/, що може бути використане для цілеспрямовано­

го пошуку шляхів управління електрохімічними процесами на межі 

поділу алмаз-іонний розплав і створення більш прогресивних та 

економічних технологій одержання металізованих алмазних порош­

ків.
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Адробапія роботи. Осноені полонення дисертаційної роботи 

доповідались та обговорювались на ХП Українській Республікан­

ській конференції з неорганічної хімії /Симферополь, жовтень,

1989 р./, V Уральській конференції з високотемпературної фі­

зичної хімії та електрохімії /Свердловськ, жовтень - листопад, 

1989 р./, II Республіканській конференції "Фізика твердого ті­

ла та нові області її застосування" /Караганда, травень, 1990р./, 

Всесоюзній нараді з квантової хімії / Казань, вересень, 1991р./, 

2Ш Українській конференції з неорганічної хімії / Ужгород, ве­

ресень, 1992 р./, X Всесоюзній конференції з фізичної хімії та 

електрохімії іонних розплавів і твердих електролітів ./ Єкатерин­

бург, жовтень, 1992 р./, підсумкових наукових конференціях Пол­

тавського інженерно-будівельного інституту./І988 - 1993 p.p./, 

спільному засіданні відділів високотемпературного електрохіміч- 

ного синтезу та високотемпературної неорганічної хімії ІЖХ Ш 
України /1992 р./ та секторі електрохімії ІШХ АН України 

/1993 р./.

Птблікапії. Основний зміст дисертаційної роботи опубліко­

вано в 17 друкованих працях.

0<3"вм роботи. Дисертаційна робота об"ємом 119 сторінок

складається із введення, чотирьох розділів, висновків та включає

20 таблиць, 15 рисунків. Список цитуемої літератури

становить 130 найменувань.

В першому зоздіді проведено огляд літературних даних з 

електронної та геометричної будови алмазу, проаналізовані сучас­

ні теоретичні кластері і підходи до опису будови та властивостей 

твердих тіл, зокрема алмазу. Доведена можливість застосування 

молекулярних кластерів для вирішення поставленої задачі.
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Обгрунтована необхідність застосування теоретичного під­

ходу для виявлення механізму виникнення поверхневої провідності 

алмазу в оксидних розплавах. На основі сучасних уявлень про Су­

дову та властивості розплавів показано, що критерієм виявлення 

можливості осаду на алмаз покриттів із тугоплавких металів без 

попереднього створення провідного шару можуть служити дані про 

зміну електронної структури кластера алмазу під впливом частинок 

розплаву. Тому для створення квантовохімічної моделі міжфазової 

границі алмаз-оксидний розплав в даній роботі вибрано метод 

ССП МО ЖАО, який допускає застосування кластерного підходу і 

дозволяє коректно оцінювати енергетичні та електронні параметри 

взаємодіючих кластера алмазу та частинок розплаву. На основі 

того, що явище поверхневої провідності спостерігається при зану­

ренні алмазу в розплав із вмістом карбонатів, на відміну розпла­

ву із вмістом боратів, дані розплави вибрано як альтернативні 

об"єкти вивчення. Проведено обгрунтування вибору характерних 

частинок розплавів із вмістом карбонатів.

В д р у го м у  -розділі викладено теоретичні та методичні основи 

методу ССП МО ЖАО. Наведено параметри наближень, Фішера-Кольмара 

для елементів першого та другого періодів та Сантрі-Попла-Свгаяв 

для елементів другого та третього періодів таблиці Менделеева. 

Приведено короткі характеристики програм квавтовохімічятп обчис­

лень взаємодій, які вивчались.

В третьому р о з д і л і  викладено результати квантовохімічного 

вивчення фізикохімічних властивостей міжфазової границі алмаа- 

оксидкий розплав на прикладі альтернативних розплавів /із вкіо- 

том карбонатів або боратів/.

Попередньо проведена для розплавів із. вмістом карбонатів
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оцінка шляхів моделювання границі алмаз - розплав за результа­

тами квантовохімічних обчислень показала як можливість застосу­

вання різноманітних кластер'-их форм моделей поверхні АйЩ/ ал­

мазу, так і переважність вибору молекул диоксиду вуглецю як час­

тинок, найбільш перспективних при дослідженні причин виникнення 

поверхневої провідності алмазу в розплаві із вмістом карбонатів.

Tf-nw ТГЛТ>ТТШСТ7ПкНПтг тоттгорнрт

альтернативних взаємодій кластера 

алмазу з характерними частинками 

розплавів сог або во: за КФШ 
алмазу вибрано вуглецевий клас - 

тер тетраедричної конфігурації, 

що дозволяє врахувати характер 

кристалічної решітки алмазу, тип 

гібридизації та валентність вуг­

лецю /рис. І /.

Аналіз енергетичних про­

філів дна долин потенціальних 

поверхонь взаємодій кластеру з 

частинками с о ,  і В  о ;  , як 
показали проведені розрахунки, 

вказує на перевагу конформації, 

при якій площина, що вміщує час­

тинки с ох або в о; , паралельна 
грані КШ І алмазу /рис. 2, конфор­

мація І/. Локальні мінімуми енер­

гії спостерігаються для конформаці: 

ПіШ взаємодій CO. та

частинками

тинки

Рис. І. Оптимізована 

геометрія

|^= 1,299 А .R,
і U...B0I.
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■ Проведені розрахунки показали /табл. І/, що для взаємодії 

с— са. яка відповідає максимальній анергії зв"зку 4Е =

- 1445 кЛд/моль, в результаті перерозподілу заряду всередині 

кластеру на зовнішній грані заряд змінюється від - 0,312 е

б/ взаємодія

Рис. 2. Найбільш ймовірні конформації взаємодій.
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до + 0,200е. В двох інших розглядуваних конформаціях взаємодії 

С і-*... Сй відбувається як перенос заряду з окремих атомів КФШ, 
так і надбання загального позитивного заряду кластером за раху­

нок переносу заряду на СО* . Для взаємодії с„...во; є ха - 

рактерним протилежний перенос заряду з в  о :  на /в кон­

формаціях І і III/ і загалом кластер в результаті взаємодії з 

в о; стає негативно зарядженим /табл. І/.

Таблиця І.

Зарядові характеристики взаємодій та енергії зв"язку 

КФШ С 4-г 3 частинками СО»і во;

і,..
о в; Т2 ■пгтт'ч Атоы-£ .1сг3 Q
аз ао а
SS.S

взає-
vszi? ..

кДк
с. 1 С, с , I £ -1 СВ

Сі-* 0,417 -0,104 -0,104 -0,104

С02 0,516 -0,258

І L * . со» 1,445 0,341 -0,437 -0,155 0,177 0,457 -0,218

II и ... со, 0,578 0,368 0,021 -0,030 -0,050 0,482 -0,366

III с*.»... со . 0,578 0,361 0,056 -0,071 -0,041 0,466 -0,365

в о ; 0,087 -0,543

І u . в о : 2,101 0,393 -0,636 -0,337 -0,025 0,249 *■0,311

II в о : 0,709 0,418 -0Д36 -0,194 -0,201 0,118 -0,530

ІП и . в о : 0,420 0,459 -0,351 -0,226 -0,226 0,100
-0,240

-0,280

Аналіз напрямлекості переносу заряду між КФШ та частин­

ками розплавів дозволив зробити висновок про те, що в окисно- 

відновному процесі, протікакчому на межі поділу алмаз-оксидний 

розплав, в розплавах із вмістом карбонатів алмаз виступає як 

відновник, а в розплавах із вмістом боратів - як окисник, що
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повністю узгоджується з результатами потенціометричних дослід­

жень межі поділу алмаз-оксидний розплав.

Так як частинки СО, і ВО," є ізоелектронними і найбільш 

імовірні конформації взаємодій С C C U  U . B 0  г геометричне 

ідентичні, причина, що приводить до появи поверхневої провіднос­

ті у випадку взаємодії алмазу з диоксидом вуглецю полягає в осо­

бливостях перерозподілу електронної густини в КФМП в зв"язку з 

різницею електронної будови атомів С і в .

Представлені е табл. 2 дані квантовохімічних розрахунків 

заселеностей атомних орбіталей взаємодій, що вивчаються, для гео­

метрично однотипних і одночасно найбільш імовірних конформацій

с____со. і (_..в о ; показали, що в присутності СО, при

незначному сумарному переносі / ~  0,0І5е/ електронної густини 

між кластером і молекулою розплаву заряд на зовнішніх атомах 

суттєво змінюється, що приводить до більш ніж двократного послаб­

лення зв"язків с-с в кластері /табл. З/. Вищевказане під­

тверджується аналізом переносу електронної густини в U . C 0 , . 

Змішаний б-. я > механізм переносу електронної густини 

супроводжується превалюванням 5Г -складової, ще відповідає від­

току електронної густини по 2р,- орбіталям з атомів і на 

атом Сі . підсилюючому ефект міграції електронної густини 8 зов­

нішньої грані у середину кластера алмазу.

Для взаємодії Ci-j-...ЗО* характерно тенденція до зміцнення 

з е " я з к і в  і-С зовнішньої грані кластеру на фоні сумарного пере­

носу заряду з частинки розплаву на Сі-е « який відбувається s 
перегагою Q -складової в міграції електронної густина / пс 

2 S -  орбіталям з атомІЕ і £гна 2 $ -«2р*-с?(3**аля1: ето*р

Сг А



Таблиця 2.

Заселеності атомних орбіталей найбільш імовірних 

конформацій взаємодій
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АтомОрбіталь
Вид взаемсді ї

*

с , „ с о г U C 0 L I в  о; іи . в о ;
2 S 0,840 0,798 0,763

Г 2р, 0,913 0,943 0,594
'-л 2 Р» 0,913 0,890 0,943

2 Р» 0,913 1,026 0,997

2 S 1,625 1,644 1,630

г 2р* 0,756 1,697 1,706
'-І 2р, 0,966 0,851 0,987

2р* 0,756 0,243 0,310

2 S 1,624 І ,499* 1,502

г 2Р. 0,756 0,635 І, tc 2 t
2 р, * 0,779 0,875 0,921

*Р* 0,943 1 ,148 1,140

2 5 1,625 1,496 1,407

г \ р’ 0,896 0,825 0,835
V 2 р, 0,779 0,622 0,773

2 рг 0,803 0,939 1,009

2 S 1,182 1,000 1,013 0,733

[ В
1 р« 0,927 0,853 0,805 0,649
2 р, 0,686 0,657 0,546 0,596
2 р* 0,686 1,031 0,546 0,774

2  S 1,755 1,655 1,741 1,613

d
2 р* 1,189 1,218 1,348 1,405
2  р, 1,656 1,577 1,726 1,476

2 рь 1,656 1,767 1,726 1,817



Таблиця З

» Енергетичні характеристики найбільш імовірних кснформа- 

цій взаємодій С ,-у , С,.г ... COj. , С ,.г ... В 0 г
/ Д - енергетичний зазор між БЗ.Ю і НЕМО; дЕ - енер­
гія зв"язку між КСШ і частинками розплаву; бЕ~ енер­
гія зв"язку між атомами КФЫП/.

- II  -

\  Е-ІСГ3 г  І в  Е ІГ Г
Вид \  к,Ця 
взає- \моль 
молії \

Л1-  іс -с с,-с. L -d
t-нвмо j A

с,..
-1,455 -1,455 -0,475 -0,948 0,252 1,200

U . C 0 ,  •
с_ в р :  -

-1,445 -1,129 

2,101 -0,428

-0,998 

-1,295

-0,184 -0,659 

-0,556 0,078

0,081

0,972

0,740

0,893

Вищевказане повністю підтверджується аналізом заселеностей 

граничних МО відокремленого С » , взаємодій С....СОгіС*_ В(Г

склад МО на атомах КФЫП, звернутих до частинки розплаву зміню­

ється в залежності від типу розплаву і у випадку взаємодії з 

С0г відповідає перевазі -складової.

Особливості перенос# електронної густини для взаємодій 

С - . . . С 0 ,  : с . , . . . в о г  обумовлені перш за все відмінностями
в електронній будові атомів В і с : пріорітет б-механіз­

му в перерозподілі електронної густини на атомах КФМП в присут- 

в ності а о г  і, навпаки, ЗГ- механізму в присутності С0г •
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Проведене квантовохімічне моделювання міжфазової границі 

алмаз-іонний розплав на прикладі альтернативних ізоелектронних 

взаємодій с„... со. і и..во: доззолило встановити доміну­
ючий вплив електронної будови частинок розплавів на властивос­

ті міжфазової границі алмаз-іонний розплав та надати модельну 

схему механізму виникнення поверхневої провідності алмазу в 

розплаві із вмістом карбонатів: через відмінності в електронній 

будові атомів С іВ при взаємодії алмазу з со, спостерігає гь-



- ІЗ  -

ся пріорітет 5Г - механізму /на відміну від розплавів із вмістом 

боратів/, який ініціює зміну електронного спектра поверхні алма­

зу І призводить до різкого послаблення міжатомних ЗВПЯЗКІТ! С~ С > 
викликаному перерозподілом електронної густини в кластері і, від­

повідно, переходу поверхневого кару алмазу у фізично інший стан 

/напівпровідник або провідник/ за рахунок зменшення ширини забо­

роненої зони, яка розділяє зони валентності і провідності, ідо 

підтверджується аналізом кореляційних діаграм взаємодій, що вив-

діелектрикчалися.

І - запошена гібридна S p  - зона

II - вільна гібридна S p  - зона
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В четвертому р о з д іл і  з метою прогнозування можливості 

металізації- алмазу в інших оксидних розплавах і виникнення по­

дібних ефектів з іншими діелектриками, зануреними в розплав, 

викладено результати кваятовохімічного моделювання міяфазових 

границь алмаз-розплав із вмістом сульфатів і боразон /кубічний 

нїтрід бору/ - розплави із вмістом карбонатів і боратів.

При проведенні моделювання міжфазової границі алмаз-роз- 

плав із вмістом сульфатів в якості частинки, яка найповніше ха­

рактеризує фізико-хімічні властивості розплаву вибрано аніон

5 ОГ •
Конформація взаємодії с_ see.

яка відповідає максимуму взаємодії 

кластера з аніоном s o :  > е не 

тільки найбільш імовірною, але 

і дозволяв проведення необхід­

ної аналогії при аналізі резуль­

татів обчислення з одержаними 

раніше висновками в межах запро­

понованої модельної схеми /рис.2/.

Проведені розрахунки вка­

зують на посилення ефекту послаб­

лення енергій зв'язку в поверхне­

вому шарі алмазу, зануреного в

розплав із вмістом "сульфатів, 

що обумовлено відмінностям у гео­

метричній і електронній будові 

частинок s o r t  с о  t. Встанов­
лено, що взаємодія аніона s o r

частинок

Рис. 2. Оптамізована 

конформація взаємодії
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з кластером приводить в цілому до відтоку заряду з Ct,r на аніон 
розплаву і більш вираженому перерозподілу заряду у середині 

кластера /табл.4/.

Таблиця 4

Зарядові характеристики і заселеності атомних орбіталей 

взаємодій /вибіркові дані/

Атом
" ■■■ ■ .... -1

Заташи
........... -Ч
Орбіталь Заселеності AC

s o i ' T L . . . s a r -  s o r J C ~ .. .S (T

s

3S
5Р .
3р1
зр*

1,290
1,018
1.019
1.019

1,311
1.024 
1,038
1.024

-0,640 -0,771 3 djq 0,524 0,442
3  ct** 0,415 0,452
J  0,415 
5 d * '  0,415 

. 3 < W  0,524 .

0,491 
0,491 
С ,422 ..... ...........

£ S 1,669 1,693
Q 2 P' 1,556 1,757
U1 -0,340 -0,340 2 p* 1,556 ІД26

2 Р» - -1,586. . . . 1.757 ____
2 5 • 0,825

с, 0,904
Ч 0,425 2 p* 

2  p,
0,904
0,904

2 S 1,616

С.
-0,327 2  P . 

2 P , 
2 P .

0,852
1,003

I .  853

с , -0,008
г  s

! I
1,586 
C,E06 
0,665 

. .0,665

с * -0,009
2 5 

f &  
. 2  Pj,

1,586
0,912
C,665

.....£.£?4



-  16 -

Механізм виникнення поверхневої провідності підтверджу­

ється перевагою - складової в міграції електронної густини 

в кластері алмазу, взаємодіючому з S 0«, - Більш вагомий вклад 

ЯГ - складової в порівнянні з ініційованим присутністю С0г у 
кластера, пояснюється наявністю у центрального атома аніона тет­

раедричної будови s o ;  віртуальних 3S-. Зр-, 5с{ - орбіта­

лей, які є акцепторами електронної густини4 що обумовлює більш 

значне послаблення зе"язкіб С ~ С е цьому випадку.

Моделювання міжфазової границі синтетичний алмаз /кубіч - 

ний нітрід бору, боразон/ - розплави із вмістом карбонатів або 

боратів, за результатами квантовохімічних розрахунків взаємо - 

дій B..NL.-C0L і ВД...ВОг, виявило суттєвий пріоритет Q- 
компонєнте в міграції електронної густини в кластері поверхні, 

їніціюючий перебудову електронного спектру поверхні боразону, 

але не ведучий до збільшення поверхневої провідності нітріду 

бору у відповідності з запропонованою модельною схемою.

Одержані результати вказують такс®: на ге, що можливість 

зміни поверхневої провідності діелектрика залежить не тільки 

б і д  електронної будови частинок розплаву, але і від електрон­

ної і геометричної структури самої поверхні електроду, причому 

співпаданяя багатьох фізико-хімічних макрохарактеристик алмазу 

і кубічного нітриду бору не приводить до тотожності властивос­

тей їх міжфазової границі з розплавом.

Аналіз проведених квантовохімічнюс розрахунків вказує як 

на можливість виникнення поверхневої провідності алмазу в роз­

плавах, що містять сульфати, без проведення попередніх експе­

риментів, так і на пригодність запропонованого механізму при 

прогнозуванні можливості зміни провідності поверхні електроду
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взаємодії з структурними частинками розплавів.

1. Вперше методами квантової хімії для розплавів, що мі тять 

карбонати або борати, проведено моделювання окисно-відновних про­

цесів на границі.поділу алмаз - розплав. Доведена визначальна роль 

електронної і геометричної будови поверхні алмазу і частинок роз­

плаву у вивченні фізико-хімічних властивостей міжфазової границі.

2. На основі аналізу розрахункових характеристик взаємодій 

кластеру поЕерхні алмазу з характерними частинками розплавів, що 

мтстять карбонати або борати, встановлено, що поверхня алмазу в 

розплавах, що містять карбонати, виступає як відновник, а в розпла­

вах, що містять борати, як окислювач.

3. Встановлено, що взаємодія кластеру поверхні алмазу з частин­

ками со , і в о ;  відбувається за механізмом (5-, Л -взаємодії. 

При ньому виявлено перевагу -механізму в міграції електронної 

густини в кластері алмазу при взаємодії з молекулою С 0г і (з-ме­

ханізму - частинкою в о ;  , викликане відмінністю електронної бу­
дови атомів С і В .

4. Вперше запропонована модельна схема механізму виникнення по­

верхневої провідності алмазу в розплавах, що містять карбонати, яка 

пояснює перехід поверхневого шару алмазу /діелектрика/ в інший фі­

зичний стан /напівпровідник, провідник/ пріоритетом -складової

в міграції електронної густини в кластері поверхні алмазу, ініці- 

юючим перебудову електронного спектру поверхні діелектрика

5. Проведено моделювання міжфазової границі розплавів з 

вмістом сульфатів з алмазом і з емістсм карбонатів або боратів-

- з кубічним нітридом бора /боразоном/. Доведено, на основі за-
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пропонованої модельної схеми, можливість прогнозування збіль­

шення провідності, алмазу в розплаві з вмістом сульфатів в про­

тивагу бразону, зануреному в розплави з вмістом карбонатів 

або боратів.

Запропоновано квантовохімічну модель міжфазової межі 

алмаз-оксидний розплав, що дозволяє доказно і обгрунтовано виз­

начати направленість окисно-відновних процесів на границі роз­

ділу та механізм виникнення поверхневої провідності алмазу в 

іонних розплавах шляхом запропонованої схеми міграції електрон­

ної густини в кластері алмазу, яка дає можливість прогнозувати 

металізацію алмазу в інших розплавах та сприяти цілеспрямовано­

му пошуку шляхів керування електрохімічними процесами на грани­

ці розділу алмаз-розплав.
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