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Теоретический анализ адсорбции молекулярного  
кислорода на кластере серебра Ag4  
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Аннотация 
В настоящей работе на уровнях теории HF/DGDZVP и B3LYP/DGDZVP выполнены квантово-

химические расчеты энергий адсорбционного взаимодействия в системах, содержащих четырех-
атомный кластер серебра и молекулярный адсорбированный кислород. Показано, что уровень теории 
HF/DGDZVP позволяет получить качественные представления, хорошо согласующиеся с эксперимен-
тальными данными, однако не дает необходимой точности при описании адсорбционных 
взаимодействий, в то время как уровень теории B3LYP/DGDZVP позволяет адекватно оценивать 
геометрию адсорбированных форм и адсорбционные взаимодействия. Показано, что в окислительных 
каталитических процессах, протекающих на поверхности серебра, с большей вероятностью участвует 
молекулярный кислород в синглетном состоянии. 

  


