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22 БГУ – столетняя история успеха

Рассмотрение реакции восстановления N2O до N2 (см. рис. 4) позволяет заключить, что для ее нача-
ла необходима адсорбция N2O на кластере серебра в изогнутой конформации. Такой процесс является 
крайне невыгодным в случае Ag2 и умеренно эндотермичным в случае Ag2

+, что препятствует преобла-
данию азота среди продуктов. Таким образом, за счет вышеупомянутых факторов суммарная реакция 
протекает с преимущественным образованием N2O. 

По результатам расчетов можно сделать вывод о реализуемости обоих предложенных механизмов 
процесса. В целом следует отметить, что барьеры сходных стадий обоих механизмов ниже на поло-
жительно заряженных частицах серебра в качестве каталитических центров. Кроме того, для обоих 
предложенных механизмов между процессами на нейтральных и катионных частицах существуют не-
которые различия.

Полученные данные согласуются с экспериментом [2–4] и подтверждают выдвинутую нами гипо-
тезу об изменении механизма реакции при увеличении концентрации серебра в катализаторе. Кроме 
упомянутых ранее различий с точки зрения кинетики обоих механизмов, дополнительным фактором, 
объясняющим закономерности изменения количеств побочного продукта процесса, выступает взаимо-
действие N2O и угарного газа с образованием молекулярного азота. Так, в случае катализаторов с низ-
ким содержанием серебра при образовании N2O побочным продуктом реакции всегда является CO, 
причем важно, что в момент образования эти молекулы пространственно сближены (адсорбированы на 
соседних участках поверхности катализатора), что делает возможным их взаимодействие. Протекание 

Рис. 4. Энергетическая диаграмма реакции  
восстановления N2O до N2 в случае катализаторов  

с высоким содержанием серебра на примере каталитических центров Ag2
+  

В скобках указаны величины барьеров аналогичных процессов на каталитических центрах Ag2

Fig. 4. Energy diagram of the reaction of N2O reduction to N2 on catalysts  
with high silver concentration on Ag2

+ catalytic centers.  
Barrier values of analogous processes on Ag2

 catalytic centers are provided in brackets


