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В приближении функционала электронной плотности исследовано влияние адсорбции атомарного водорода на электронное и атомное строение нанокластеров золота AuN с размерами 0.6, 0.8, 1, 1.4 и 1,5 нм (N=13,20,55,100,147). Установлено, что возмущение, обусловленное адсорбцией водорода, локализовано в области порядка длины связи Au-Au, и процесс последовательной адсорбции атомов водорода (для «заполнения поверхности» m/k=0.0-1.0, m-число атомов водорода, k-число атомов золота в «вершинах» кластера) слабо коррелирован. Влияние ранее адсорбированных атомов связано, в основном, с перестройкой делокализованных s-состояний золота, дающих относительно небольшой вклад в энергию взаимодействия Au-H. При этом тенденция некоторого уменьшения энергии связи Au-H с ростом k обусловлена сдвигом d-зоны в область меньших энергий. Рассчитанные изменения в плотности состояний в окрестности уровня Ферми находятся в согласии с результатами экспериментов, проведенных методом сканирующей туннельной спектроскопии для системы Au/H [1].
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