Моделирование структуры активных центров цеолитов типа MOR и CHA
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Широкий интерес к изучению структуры Сu –цеолитов обусловлен важностью задачи поиска эффективных катализаторов реакции окисления метана до метанола. Каталитические свойства таких материалов во многом зависят от структурных особенностей активных центров цеолитов [1-3]. Сложность данного исследования связана с возможностью формирования большого количества различных центров, содержащих один или несколько атомов меди.
В данной работе выполнено исследование локальной атомной структуры медных центров цеолитов типа морденит (MOR) и шабазит (CHA).   Рассматривались медные центры в Cu-MOR и Cu-CHA, синтезированных методом как твердофазного ионного обмена с использованием CuCl и H-MOR, так и жидкофазного ионного обмена.
Проведен анализ экспериментальных Cu K-XANES спектров и теоретических спектров, рассчитанных для набора возможных структурных моделей медных центров в Cu-MOR и Cu-CHA. Расчеты спектров реализованы в программном комплексе FDMNES [4].
На основе полученных рентгеноспектральных данных и компьютерного моделирования с использованием теории функционала плотности установлены   вероятные модели структуры активных центров в рассматриваемых цеолитах типа морденит и шабазит. 

Работа выполнена при финансовой поддержке Российского научного фонда, проект № 23-22-00438.
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