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Наночастицы имеют ряд преимуществ перед объемными аналогами, таких как площадь поверхности и активность. Так наночастицы палладия широко используются в качестве катализаторов для гидрирования углеводородов. В данной работе основное внимание уделяется изучению структуры углеводородных молекул на поверхностях палладия [1]. В качестве экспериментального метода была использована инфракрасная спектроскопия, дополненная расчетами в рамках теории функционала плотности.
Экспериментальные спектры были получены на лабораторном ИК-спектрометре Bruker Vertex 70. Промышленный образец наночастиц палладия на подложке из оксида алюминия помещали в специальную каталитическую ячейку, подключенную к газово-вакуумной линии. Изначально образец активировался в водороде при 150 °С для очистки от поверхностного оксида палладия. Затем образец охлаждался до комнатной температуры и через ячейку пропускалось 1%C2H4/He. Измерения проводились в режиме диффузного отражения (DRIFTS).
В рамках теоретических расчетов нами была проведена оптимизация (111) поверхности палладия в программном комплексе VASP [2]. Использовалась поверхность из 5 слоев палладия, площадью 4х8 Å2. Было показано, что сетка 8х4х1 точек в обратном пространстве является достаточной для описания первой зоны Бриллюэна. Максимальная энергия в разложении по базису плоских волн составляла 500 эВ. Затем на оптимизированную поверхность были помещены молекулы C2Hx в различных конфигурациях на основе литературных данных [3]. Далее проводились оптимизация данных структур и расчет теоретических колебательных спектров.

В ходе работы были определены геометрии адсорбции этилена на поверхности палладия. Данные результаты имеют практическое значение для объяснения механизмов каталитических реакций гидрирования углеводородов на катализаторах палладия.
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