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Аннотация 
В рамках теории функционала плотности осуществлено моделирование газофазной адсорбции 

гидроксид-иона на малых кластерах IB-металлов. Рассчитаны энтальпия и энергия Гиббса взаимо-
действия адсорбата с металлическими кластерами. Выявлено сходство структурных и зарядовых 
состояний OH-радикала и OH-аниона в адсорбированном состоянии. Проведён анализ колебательных 
спектров адсорбционных комплексов. Установлено, что гидроксид-ион хемосорбируется на малых 
кластерах IB-металлов в положение on top или bridge. Показано, что при адсорбции гидроксид-иона 
частота валентных колебаний связи O-H увеличивается относительно соответствующих значений в 
изолированном состоянии, в то время, как интенсивность колебаний значительно снижается. 
 


