Кластеры золота — как катализатор окисления бетулина

Цзян Яо 
Студент (магистр)

Московский государственный университет имени М.В.Ломоносова,
Химический факультет, Москва, Россия

E-mail: jiangyao1003@163.com 

Научный руководитель: Пичугина Д.А.
Наночастицы золота применяют для каталитического получения разнообразных полезных веществ и удаления вредных химических соединений, которые загрязняют природу (СО, NOx, SO2). Это активные, селективные и экологические катализаторы. Кластер Au10 – это модель таких катализаторов. Он является активным центром, на котором идет реакция. Целью моей работы является изучение строения кластера Au10 и адсорбции на нем молекулы бетулина. Бетулин обладает широким спектром биологической активности и служит основой для создания лекарственных препаратов нового поколения [1]. Традиционный метод его получения сложный и имеет недостатки. Наночастицы золота могут быть катализаторами окисления бетулина, но не известно: как это происходит (механизм реакции).

   Теоретические расчеты играют важную роль в исследованиях кластеров золота и каталитических реакций, предоставляя теоретическую основу для экспериментов и объяснения наблюдаемых закономерностей. В настоящее время метод функционала плотности (DFT) благодаря своей высокой точности и умеренной вычислительной сложности является одним из наиболее важных методовв теоретической химии. Мы используем метод функционала плотности (DFT), чтобы теоретически рассчитать структуру кластера Au10, используя глобальную оптимизацию для нахождения оптимальной структуры. С помощью программы ABcluster была найдена 21 структура Au10 [2]. Все они имеют объёмное 3D строение. В литературе были найдены еще 3 плоские 2D структуры [3]. Мы выбрали два кластера 2D и 3D для изучения адсорбции бетулина. 
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Рисунок 1. Самый стабильный кластер Au10
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Рисунок 2. Бетулин
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