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分子取向对CO在Pd(111)面吸附的影响
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摘要:用基于密度泛函理论广义梯度近似下的平面波赝势方法计算了在Pd(111)晶面两种不同

CO分子取向的吸附结构。计算结果表明，CO分子碳端和氧端靠近Pd(111)面的吸附能分别为-

1.75，-0.28 eV，碳端吸附的结构比氧端吸附能力强。因此，分子取向影响CO在Pd(111)面上

的吸附，通过控制CO的取向可能减小Pd(111)的吸附进而减弱Pd(111)面CO分子的中毒。 
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