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Спилловером водорода в гетерогенном катализе назвыют транспорт активных частиц, сорбированных или образованных на одной фазе, на другую фазу, которая в данных условиях не сорбирует или не образует эти частицы.
Существует несколько гипотез о механизме данного процесса: образование системы катализатор-радикал, либо образование системы катализатор-катион.
В данной работе проведено изучение процесса спилловера для подтверждения одной из гипотез с помощью программы HyperChem(Hypercub, Inc.), которая реализует методы молекулярной механики и квантовой химии, а именно полуэмпирические методы: расширенный метод Хюккеля, CNDO, INDO, MINDO/3, MNDO, AM1, PM3, ZINDO/1, ZINDO/S и неэмпирические методы расчета, а так же методы функционала плотности. Полуэмпирические методы решают уравнение Шредингера для атомов и молекул с использованием определенных приближений и упрощений. Для решения поставленной задачи был выбран метод PM3, так как он параметризован и оптимизирован для переходных металлов. Были расчитаны энергии связей и полные энергии молекул PdH2, PdH+, PdH., PdT2, PdT+, PdT., CH., CH+, CT., CT+. Результаты расчета представлены в таблице 1.

	 
	энергия связи, ккал/моль
	полная энергия молекулы, ккал/моль

	PdH2
	-119
	-24624

	PdТ2
	-150
	-24655

	PdH.
	-152
	-25052

	PdH+
	-46
	-24250

	PdТ.
	-173
	-25176

	PdТ+
	-58
	-24329

	СН.
	-143
	-2794

	СН+
	-39
	-2579

	СТ.
	-168
	-2866

	СТ+
	-55
	-2747


Таблица 1. Энергии связей и полные энергии молекул.
Полученные данные показывают, что образование системы катализатор-радикал энергетически более выгодно, чем образование системы катализатор-катион. 

