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20 БГУ – столетняя история успеха

В случае катализаторов с высоким содержанием серебра увеличение размеров активного центра за 
счет роста числа атомов серебра в его составе позволило предположить возможность адсорбции двух 
молекул NO c образованием димера (NO)2. Протекание такого процесса наблюдается на поверхности 
металлического серебра [7], а образующийся димер способен вступать в реакции восстановления за 
счет передачи атома кислорода молекуле восстановителя. Акцептором атома кислорода могут быть 
различные восстановители. При исследовании HC-SCR (селективного каталитического восстановле-
ния оксидов азота в присутствии углеводородов) в системах в заметных количествах обнаруживается 
ацетальдегид [8], который и рассматривается в качестве соответствующего акцептора атомов кисло-
рода в настоящей работе. При этом передача атомов кислорода идет последовательно с постадийным 
образованием N2O, а затем N2 (см. рис. 1, б).

Следует отметить, что механизм с участием изоцианатов теоретически реализуем на каталитиче-
ских центрах любого размера, а механизм с промежуточным образованием (NO)2 – лишь на катали-
тических центрах, в составе которых два и более атома серебра. С учетом этого первый упомянутый 
механизм (см. рис. 1, а) исследовался как на Ag и Ag+, так и на димерах серебра Ag2 и Ag2

+, а второй 
(см. рис. 1, б) – лишь на димерах серебра. Некоторые полученные результаты расчетов механизмов 
приведены на рис. 2– 4 в виде энергетических диаграмм, представляющих собой зависимость относи-
тельной энергии системы от координаты реакции. Относительная энергия рассчитывалась как разность 
полных энергий данной стационарной точки и состояния с наименьшей энергией, соответствующего 
продуктам реакции.

Рис. 2. Энергетическая диаграмма реакций в случае катализаторов  
с низким содержанием серебра на каталитических центрах Ag.  

В скобках указаны величины активационных барьеров аналогичных реакций на каталитических центрах Ag+

Fig. 2. Energy diagram of the reactions  
on catalysts with low silver concentration on Ag catalytic centers.  

Activation barrier values of the same reactions on Ag+ catalytic centers are provided in brackets


