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Những kết luận mới của luận án

- Sử dụng phương pháp BP86 đã xác định được cấu trúc bền và một số tính chất electron của cluster kim loại Agn (n=2–20) và cluster lưỡng kim loại AgnM (M = Fe, Co, Ni, Cu, Au, Pd, Cd; n=1–9). 
- Đã xác định được rằng sự pha tạp thêm nguyên tử Fe, Co làm tăng cường giá trị momen từ spin của cluster AgnM. Khi pha tạp thêm một nguyên tử Cu hoặc Au, độ bền của cluster tăng lên,  giá trị Egap giảm đối với cluster Ag3M và Ag8M (M=Cu, Ag, Au, Pd, Cd).

- Đã xác định được cơ chế phản ứng của các quá trình phân hủy N2O và phân hủy đồng thời N2O với CO, H2, CH4 trên các cluster Ag7, Ag7+ và Cu7, làm rõ vai trò xúc tác của cluster. Khi sử dụng xúc tác cluster đã giảm đáng kể hàng rào năng lượng so với phản ứng trong pha khí. Kết quả nghiên cứu cho thấy cluster kim loại bạc và đồng có tiềm năng làm vật liệu xúc tác cho những quá trình phân hủy đồng thời các tác nhân gây ô nhiễm môi trường như N2O, CO, H2 và CH4 rất tốt.
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New conclusions

- Using the BP86 method, we determined the durable structures and electron properties of some metallic clusters Agn (n = 2-20) and Agn =M and bimetallic clusters (M = Fe, Co, Ni, Cu, Au, Pd, Cd; n = 1-9).

- It has been determined that the addition of Fe, Co and Ni atoms enhances magnetic property of clusters. When a Cu or Au atom is doped, the strength of the cluster increases. The Egap decreases for the Ag3M and Ag8M clusters (M = Cu, Ag, Au, Pd, Cd).

- The mechanisms of N2O decomposition and simultaneous decomposition of N2O with CO, H2, and CH4 on Ag7, Ag7+ and Cu7 clusters have been identified, clarifying the catalytic role of the cluster. When using catalyst clusters, the energy barrier was significantly reduced compared to that in the gas phase. Thus, the results show that silver and copper clusters are potentially catalytic materials for decomposition of agent which cause environmental pollution as N2O, CO, H2 và CH4.
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