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Аннотация 

Работа состоит из 48 страниц, содержит 15 рисунков, 7 таблиц, 40 литературных источ-

ников. 

Ключевые слова: DFT; процесс SCR; гетерополисоединения вольфрама; адсорбция; 

квантовохимические расчеты; барьер активации. 

Целью данной работы является квантовохимическое исследование механизма катали-

тического восстановления оксидов азота на модельных частицах W2O7
2– и H2W2O7, а также 

исследование адсорбции на данных частицах и на гетерополисоединениях вольфрама. В рам-

ках данной работы был подобран метод исследований гетерогенных каталитических процес-

сов с помощью квантовохимических расчетов. Показана возможность получения точных дан-

ных о структуре катализатора. Проведен сравнительный анализ энергетики процессов адсорб-

ции и различных стадий механизма для процессов, протекающих без катализатора, на модель-

ных частицах и на вольфрамсодержащих гетерополисоединениях. 

Анатацыя 

Работа складаецца з 48 старонак, змяшчае 15 малюнкаў, 7 табліц, 40 лiтаратурных 

крынiц. 

Ключавыя словы: DFT; працэс SCR; гетэраполізлучэнні вальфраму; адсорбцыя; кван-

тавахімічныя разлікі; бар'ер актывацыі. 

Мэтай дадзенай працы з'яўляецца квантовахімічнае даследаванне механізму каталітыч-

нага аднаўлення аксідаў азоту на мадэльных часціцах W2O7
2– і H2W2O7, а таксама даследаванне 

адсорбцыі на дадзеных часціцах і на гетэраполізлучэннях вальфраму. У рамках дадзенай 

працы быў падабраны метад даследаванняў гетэрагенных каталітычных працэсаў з дапамогай 

квантавахiмiчных разлiкаў. Паказана магчымасць атрымання дакладных дадзеных аб струк-

туры каталізатара. Праведзены параўнальны аналіз энергетыкі працэсаў адсорбцыі і розных 

стадый механізму для працэсаў, якія праходзяць без каталізатара, на мадэльных часціцах і на 

вальфрамзмяшчальных гетэраполізлучэннях. 

Annotation 

Work consists of 48 pages, contains 15 figures, 7 tables, 40 references. 

Keywords: DFT; SCR process; tungsten heteropolycompounds; adsorption; quantum-chemi-

cal calculations; activation barrier. 

The aim of this work is a quantum-chemical study of the mechanism of nitrogen oxides cata-

lytic reduction on model particles W2O7
2– and H2W2O7, as well as the study of adsorption processes 

on these particles and on tungsten heteropolycompounds. In this work a calculational method for 

studies of heterogeneous catalytic processes in terms of quantum chemistry was selected. The possi-

bility of obtaining accurate data on the structure of the catalyst was shown. A comparative analysis 

was conducted on the energetics of adsorption processes and various stages of the mechanism for 

processes without a catalyst, considering both model particles and tungsten-containing heteropoly 

compounds 

 


