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[bookmark: _Hlk222831586]Селективное гидрирование органических соединений играет большую роль в современной химической промышленности. При этом, традиционные Pd катализаторы подобных процессов обладают, как правило, достаточно низкой селективность по целевому продукту вследствие избыточного гидрирования субстрата [1]. Одним из перспективных методов решения данной проблемы является применение биметаллических композиций состава PdM, где M – малоактивный в гидрировании металл [1]. В частности, хорошо себя зарекомендовали катализаторы на основе интерметаллидов PdIn [2], в которых введение в состав p-металла In приводит к сильной модификации электронных свойств Pd. Последнее, в свою очередь, может оказывать значительное влияние на механизм реакции, в том числе на такую важную её стадию как диссоциация молекулы водорода на поверхности катализатора. В связи с этим, цель работы состояла в оценке влияния содержания In в PdIn кластерах, моделирующих активные центры PdIn катализаторов гидрирования, на механизм диссоциации H2 на них.
В представленной работе методом теории функционала плотности рассмотрен механизм диссоциации водорода на биметаллических четырёхатомных кластерах PdIn. Оптимизация геометрий, расчёт электронных плотностей и энергий изолированных кластеров, адсорбционных комплексов кластеров с водородом и переходных состояний диссоциации водорода проводился в программном пакете Priroda [3] c обменно-корреляционным функционалом PBE и полноэлектронным базисным набором Λ2 [4]. Учёт релятивистских эффектов проводился в рамках скалярно-релятивистского приближения с гамильтонианом Дирака-Кулона-Брейта. Плотности электронных состояний рассчитывались в программе Multiwfn (лоренцева форма линии, параметр уширения – 0,1 эВ, метод получения спроецированных плотностей состояний – SCPA [5]) с использованием молекулярных орбиталей, полученных в пакете Orca 6.1 методом PBE/x2c-TZVP, релятивистские эффекты учитывались в рамках точного двухкомпонентного приближения (X2C).
Показано, что увеличение содержания In в кластерах, в целом, приводит к росту барьеров диссоциации водорода на них, а также к подавлению миграции атомов водорода по поверхности кластеров. Установлено, что указанные наблюдения являются следствием вовлечения в процесс диссоциации s и p-орбиталей In. 
В работе использована методология, разработанная при выполнении проекта РНФ 23-13-00301.
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