Компьютерный дизайн биметаллических наноматериалов для катализа и других приложений
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[bookmark: _GoBack]Металлические наночастицы являются ключевой компонентой многочисленных катализаторов. Присутствие в наночастицах более чем одного металла открывает широкие возможности варьирования и оптимизирования свойств катализаторов для конкретных процессов. Однако, разнообразие структурных мотивов гетерометаллических наночастиц делает их контроль и понимание связи с каталитической активностью серьёзной проблемой. Следует отметить, что экспериментальное установление взаимного расположения разных атомов металлов уже в биметаллических наночастицах (т. н. химический или атомный порядок) представляет исключительно сложную задачу, но без детальных данных о химическом порядке на поверхности биметаллических наночастиц понимание их каталитических свойств на атомном уровне вряд ли возможно. 
Мы предложили оригинальный метод для определения химического порядка в биметаллических наночастицах на основе расчётов методом функционала плотности [1,2]. Наш метод применим к различным комбинациям переходных металлов друг с другом и с s,p-металлами [1-6]. Он позволяет надёжно предсказывать с атомным разрешением энергетически стабильные структуры биметаллических наночастиц, которые могут быть затем приготовлены. Мы представим результаты применения этого метода к биметаллическим наночастицам, содержащим Pd [1,2], Pt [3-5] и Ni [6]. На основе данного метода предполагается генерирование баз данных со структурами и энергиями биметаллических наночастиц для пар металлов всей Периодической Таблицы Элементов. Простота и надёжность предложенного подхода открывает уникальные возможности для эффективного моделирования многих типов биметаллических наночастиц, содержащих тысячи атомов. Широкое использование этого метода радикально ускорит целенаправленный поиск и приготовление катализаторов и других биметаллических наноматериалов с задаными свойствами, а также принципиально улучшит понимание химических взаимодействий в гетерометаллических нанокомпозитах.
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