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Последние годы особое внимание уделяется изучению наночастиц переходных металлов, в частности металлов 11 группы периодической системы: меди, серебра и золота. Это связано с уникальными каталитическими, оптическими и другими свойствами таких частиц. Каталитическое окисление СО известный и широко используемый в промышленности процесс: при получении синтез-газа из метана или жидких углеводородов (конверсия СО водяным паром); очистка выхлопных газов двигателей внутреннего сгорания, газообразных отходов нефтехимических и металлургических производств, генерация чистых газов, при подготовке газовых смесей к анализу для повышения точности измерения (окисление СО кислородом). Недавние исследования показали, что в этой реакции биметаллические наночастицы могут быть более активными, чем их аналоги, содержащие один металл в своем составе. Так же известно, что кислород играет ключевую роль в реакции окисления, а активация кислорода является лимитирующей стадией в большинстве реакций окисления. Поэтому необходимо детально изучить взаимодействие малых молекул со смешанными кластерами золота и меди, а также влияние структурных эффектов ‑ размера и формы кластера ‑ на адсорбцию молекул кислорода и оксида углерода.
***
В настоящей работе расчеты проводились в рамках теории функционала плотности (DFT) с функционалом PBE с полноэлектронным λ-базисом в программе PRIRODA v0.8. В качестве удобной модели для изучения различных структурных эффектов был выбран тетраэдрический кластер золота Au20, в котором один атом золота был заменен на таковой меди по трем неэквивалентным позициям. 
На ходе исследования была проведена оптимизация геометрии смешанных кластеров состава Au20-xCux. При моделировании адсорбции атомарного и молекулярного кислорода, а также оксида углерода на смешанных кластерах Au20-xCux рассматривались различные способы координации O2 и CO относительно неэквивалентных атомов. Так как основное состояние кислорода триплетное, то рассматривалось образование как синглетных, так и триплетных комплексов металла с кислородом. Были получены структуры с тремя типами адсорбции: 1) молекулярной, 
2) мостиковой, 3) диссоциативной. Наибольшая активация кислорода происходит при диссоциативной адсорбции. Показано, что в отличие от кластеров золота, кислород может адсорбироваться и в случае координации O2 на грани кластера Au20-xCux. Установлено, что адсорбция оксида углерода на смешанных кластерах золота и меди происходит аналогично таковой на кластерах золота.
Полученные результаты необходимы для дальнейшего изучения окисления оксида углерода до углекислого газа на смешанных кластерах золота и меди.
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