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[bookmark: OLE_LINK3]Одним из перспективных методов характеристики каталитических кислотных центров (ККЦ) в цеолитах является ЯМР ВМУ на атомах молекул-зондов, который позволяет разделять их по силе, типу и доступности с помощью различных методик проведения эксперимента [1].
В данной работе обсуждается характеристика брёнстедовских ККЦ. Чтобы установить корреляцию между силой ККЦ и химическим сдвигом атома в молекуле-зонде, прибегают к расчётным методам. При этом силу кислотного центра характеризуют энергией депротонирования, либо линейно коррелирующей с ней энергией адсорбции. Так в работе [2] получены линейные зависимости: химсдвига 31P от энергии депротонирования кислотного центра/адсорбции на нём, химсдвига 1H от химсдвига 31P. Помимо этого, обсуждается возможность образования различных типов связей при адсорбции: ион-парной (ion-pair), с разделённым протоном (proton-shared) и водородной (hydrogen), также непосредственно связанных с силой ККЦ.
Таким образом, цель данной работы – расчёт химических сдвигов 31P адсорбированного TMPO и использование их для предсказания кислотных свойств различных (с кристаллографической точки зрения) ККЦ в полиморфе A цеолита BEA. Все расчёты с использованием метода DFT (функционал: гибридный с разделением по диапазонам wb97x-d3) проводили в программе Orca: для оптимизации использовали базис def2-TZVP, а для расчёта магнитных свойств в точке – pc-2 и pcSseg-2.
В результате показано, что при адсорбции возможно образование двух различных структур: с ион-парной связью и с водородной связью. При этом химические сдвиги 31P для этих структур лежат в различных интервалах (рис. 1). На примере одного кислотного центра T-1 удалось получить линейные зависимости, аналогичные описанным в [2].
[image: ]
Рис. 1. Зависимость химического сдвига 31P TMPO от энергии адсорбции на кислотном центре в кристаллографическом положении T-n цеолита BEA (A) (синий цвет соответствует ион-парной связи, а красный – водородной)
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