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Анализ взаимодействия четырехатомного кластера  
серебра с поверхностью диоксида кремния  
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Аннотация 
Проведены расчеты некоторых серебро- и кремний содержащих молекул в газовой фазе  

методом функционала плотности с использованием полноэлектронного базисного набора DGDZVP в 
программном пакете GAUSSIAN'03 и TZ2P+ в программе Амстердамский функ-ционал плотности. 
Показано, что диоксид кремния с большой вероятностью может взаимо-действовать с кластером 
серебра. Рассчитанные рентгеноэлектронные уровни натуральные орбитали связи указывают на 
существенное взаимодействие между разрыхляющими орбита-лями атомов серебра. 

 


