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Альдегиды и кетоны широко используются в качестве растворителей, сырья для син-
теза полимеров, в парфюмерии и лекарственных препаратах. Каталитическое окисление
спиртов кислородом представляет перспективный и экологический способ получения аль-
дегидов и кетонов без химических растворителей [1]. Высокую каталитическую активность
имею наночастицы золота. В докладе представлены результаты квантово-химического мо-
делирования структурных и зарядовых эффектов Au20 и Au20

+ в адсорбции ароматиче-
ского спирта. Кластер является хорошей моделью, так как содержит атомы с разным
координационным числом (атомы на вершине, на ребре, на гране). Расчёт проводился ме-
тодом DFT PBE с применением релятивистского гамильтониана Дирака-Кулона-Брейта
в полноэлектронном базисе в программе Природа.

Рассмотрено два типа координации спирта на Au20: координация ОН-группой и коор-
динация C6H5-фрагментом. Мы вычисляли изменение энергии Гиббса при 298K. Наиболее
выгодная конфигурация показана на рисунке.
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Рис. 1. Структура

1


