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Оксиды переходных металлов широко используются в качестве катализаторов различных реакций, в частности, окисления. Однако разнообразие структур и, как следствие, активных центов является для учёных камнем преткновения. С одной стороны, катализаторы, которые могут существовать в качестве кластеров или монослоя на поверхности, востребованы в катализе, но, с другой стороны, наличие множества вариантов структур усложняет поиск и изучение механизмов реакций. Для понимания процессов используют физико-химические методы, а за последние несколько десятилетий началось активное подкрепление и прогнозирование результатов с помощью квантово-химических расчетов. 
Одним из катализаторов в промышленно важных реакциях является оксид ванадия, который проявляет каталитическую активность в реакциях окисления и дегидрирования как органических, так и неорганических веществ [1-3]. Особое внимание в научном сообществе уделяется окислению метанола и этанола. Не смотря на использование этих реакций в промышленности, которые позволяют получать нужные соединения, их механизмы и активные центры активно обсуждаются. 
В данной работе с применением методов квантовой химии рассматривается окислительное дегидрирование метанола и этанола в формальдегид и ацетальдегид на различных моделях ванадий-содержащих катализаторов, включая монометаллические и биметаллические кластеры, а также поверхности оксида ванадия [4-6]. В качестве модели наночастицы рассмотрен кластер V4O10 ((V2O5)2). Его состав и строение экспериментально подтверждено и изучено [7]. В качестве модели поверхности рассмотрена бездефектная поверхность V2O5 (111). Моделирование механизмов окисления в кластерном подходе было осуществлено с использованием теории функционала плотности PBE в программе «Природа». Для осуществления расчётов на поверхности использовался функционал PBE и программа VASP.
В докладе будут представлены рассчитанные кинетические и термодинамические величины стадий рассмотренных механизмов окисления спиртов на разных моделях и проведено их сопоставление с имеющимися экспериментальными и теоретическими данными. Проведенное теоретическое исследование выявило положительное влияние введения атома титана в структуру кластера на каталитические свойства.
Работа была выполнена с использованием оборудования центра коллективного пользования «Комплекс моделирования и обработки данных исследовательских установок мега-класса» НИЦ «Курчатовский институт», http://ckp.nrcki.ru/.
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