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Как и предполагалось, в случае катализаторов с низким содержанием серебра образование целевого 
и побочного продуктов идет параллельно (см. рис. 2). Такое протекание реакции означает, что пре-
имущественное образование одного из возможных продуктов является результатом большей скорости 
соответствующей стадии. Действительно, рассчитанные активационные барьеры реакции, приводящей 
к образованию N2, меньше барьеров реакции образования N2O как для атома серебра, так и для катио на. 
Также следует учесть тот факт, что реакция образования N2 гораздо более экзотермична по сравнению 
с реакцией образования N2O. В целом же рассчитанные активационные барьеры реакций легко преодо-
леваемы в реальных условиях (температура проведения процесса варьируется от 150 до 400 °C). Со-
вокупность приведенных выше фактов доказывает возможность реализации указанного механизма на 
катализаторах с небольшим содержанием серебра и объясняет образование бόльших количеств целевого 
продукта в этом случае.

Как видно из рис. 3, на первой стадии последовательной реакционной схемы для катализаторов 
с высоким содержанием серебра по ходу реакции возможны образование из первого переходного со-
стояния (ПС) относительно стабильного минимума 2, не ведущего ни к каким другим продуктам, либо 
десорбция интермедиата с поверхности кластера с образованием минимума 3. Следует отметить, что 
образование более энергетически выгодного минимума 2 на поверхности реального катализатора не-
возможно, так как в этом случае димер серебра связан с подложкой обоими атомами и, как следствие, 
недоступен для одновременной адсорбции реагентов с двух противоположных сторон, поэтому реак-
ция должна протекать через стадию десорбции и продолжаться в газовой фазе. Существование неуста-
новленной газофазной реакции упоминалось в экспериментальных исследованиях процесса SCR [9]. 
Согласно расчетам протекание реакции вплоть до образования N2O возможно при температуре прове-
дения реального процесса, так как активационные барьеры невелики. Важным является факт образова-
ния оксида азота(I) в газовой фазе, что обусловливает его пространственную удаленность от каталити-
ческого центра. Это затрудняет протекание второй стадии реакции (образование N2). 

Рис. 3. Энергетическая диаграмма реакции образования N2O  
в случае катализаторов с высоким содержанием серебра на примере каталитических центров Ag2

+.  
В скобках указаны величины барьеров аналогичных процессов на каталитических центрах Ag2

Fig. 3.Energy diagram of the reaction of N2O formation  
on catalysts with high silver concentration on Ag2

+ catalytic centers.  
Barrier values of analogous processes on Ag2

 catalytic centers are provided in brackets


