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Монооксид углерода является известным газом-загрязнителем. Разработка катализатора окисления СО в СО2 является 
важной задачей. Также реакция окисления СО считается модельной для изучения механизма гетерогенно-каталитических 
процессов. Фундаментально новыми катализаторами являются кластеры золота, стабилизированные лигандами (фосфины, 
тиолаты). Окисление СО на наночастицах золота может протекать при низких температурах. Однако механизм реакции 
окисления СО не установлен до конца1. Цель данной работы – установить влияние органических лигандов на механизм 
окисления СО.

В данной работе были рассмотрены катализаторы на основе комплексов (AuSCH3)4, (AuSCH2CHSCH3)4, защищенных 
тиолатными и дитиолатными лигандами. Метод DFT/PBE/SBKJC использовался в программе PRIRODA на суперкомпьютере 
МГУ им. М.В. Ломоносова2.

Согласно результатам, тиолатный комплекс (AuSCH3)4 является инертным по отношению к O2 и CO из-за прочной 
связи Au-S. O2 и CO слабо активируются на (AuSCH3)4. Замена тиолатных на дитиолатные лиганды значительно изменила 
структуру. Дитиолатный комплекс не плоский, связь Au-S увеличилась на 0,08 Å. Отличается и характер распределения 
электронной плотности вдоль Au-S. ВЗМО локализована на атомах Au и S в дитиолатном комплексе, а в тиолатном 
комплексе - по связи Au-S. Это указывает на увеличение активности (AuSCH2CHSCH3)4. O2 и CO активируются в комплексе 
(AuSCH2CHSCH3)4, окисление CO происходит с низкой энергией активации. Можно сделать вывод, что лиганды изменяют 
механизм окисления СО.
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