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Pt(111)和Pt3Ni(111)表面上CO催化氧化反应的密度泛函理论研
究 

苏海燕1   2   李微雪1   包信和1    
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  摘要  采用密度泛函理论,对Pt(111)和Pt3Ni(111)表面上CO和O的单独吸附、共吸附以及CO
的氧化反应进行了系统的研究. 结果表明, Pt3Ni(111)表面上CO的吸附弱于Pt(111)表面, O
的吸附明显强于Pt(111)表面. 两个表面表现出相似的CO催化氧化活性. 表面Ni的存在不但稳
定了O的吸附,同时也降低了过渡态O的能量.
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