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Mn-Na2WO4/SiO2催化剂表面活性中心结构的DFT研究 

陈宏善;牛建中;张兵;李树本 
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摘要： 

利用密度泛函方法(DFT)研究了Mn Na2WO4/SiO2催化剂表面的活性中心结构.计算表明,在岐卜绞 ⒌ (111)面上,W能以单个或三个桥氧与载体作用形成稳定的四面体配位结构,Mn则能以单个桥氧与载体配位或形成不同结构的氧化物团簇；以单个桥氧担载的[WO4]四面体是最可能的甲烷活化中心. 
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