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Аннотация 
Интерес к взаимодействию формальдегида с поверхностью Cu, Ag, Au, Pd и Pt обусловлен 

развитием гетерогенного катализа на переходных металлах. В данной работе проведено квантовохи-
мическое моделирование газофазной адсорбции формальдегида и ионных форм метиленгликоля на 
(111) грани Cu, Ag, Au, Pd и Pt в рамках теории функционала плотности (гибридный функционал 
B3LYP). Атомы H, O и C описывались с помощью базисного множества 6-31G(d,p), а атомы металла – 
с помощью псевдопотенциала LanL2MB. Адсорбционная поверхность моделировалась с помощью 
кластера Me31(19,12). Результаты показали слабое взаимодействие формальдегида со всеми исследуе-
мыми металлами. Геометрические характеристики адсорбированной молекулы H2CO практически 
идентичны рассчитанным в вакууме. Полученные результаты позволяют сделать вывод о физической 
природе адсорбционного взаимодействия формальдегида с (111) гранью исследуемых металлов. 
Катионная форма метиленгликоля хемосорбируется на поверхности Cu, Ag, Au, Pd и Pt со значитель-
ным энергетическим эффектом. Энергия адсорбции частицы CH3O

+ уменьшается в ряду: Pd > Pt > Cu 
> Ag > Au. Катионная форма метиленгликоля связана с металлом через атом углерода, который нахо-
дится в положении on top на поверхности. В процессе оптимизации расположения анионной формы 
метиленгликоля на поверхности металла было найдено два адсорбционных состояния. Менее стабиль-
ное адсорбционное состояние было найдено только для Cu, Ag и Au. Для более стабильного адсорб-
ционного состояния энергия адсорбции уменьшается в ряду: Pt > Pd > Au > Cu > Ag что не коре-
лирует с рядом, полученным для частицы CH3O

+. Адсорбционная связь CH3O2
–/Me согласно получен-

ным данным более сильная, чем CH3O
+/Me для всех исследуемых металлов. В энергетически более 

выгодном адсорбционном состоянии анионная форма метиленгликоля связана с металлом через атом 
кислорода, который находится близко к on top позиции на поверхности металла. Известно, что адсор-
бированная на металлах подгруппы меди и металлах платиновой группы, частица CH3O2

– в водных 
растворах диссоциирует с образованием атомарного водорода. В данной работе была исследована 
возможность самопроизвольной диссоциации анионной формы метиленгликоля на поверхности ме-
таллов в газовой фазе. Установлено, что CH3O2

– диссоциирует на (111) грани Cu, Pd и Pt с образова-
нием остатка муравьиной кислоты и двух атомов водорода. 


