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Высококремнистые цеолиты типа ZSM-5, модифицированные ионами цинка 
Zn(2+), используются для катализа дегидрирования и ароматизации легких алканов. 
Нами проведено моделирование методом функционала плотности  (DFT/B3LYP 
механизма реакции дегидрирования пропана на катионах цинка Zn(2+), 
локализованных в катионных позициях большого канала  в цеолите ZSM-5, при 
удаленном расположении атомов алюминия. С целью моделирования катионных 
центров Zn(2+) в цеолите ZSM-5 был рассмотрен  кластер 10Т, - десятичленное 
кольцо, вырезанное из решетки цеолита. Проведен анализ изменений 
геометрических, электронных и спектральных параметров пропана и пропена при 
их адсорбции на центрах Zn(2+) в цеолите ZSM-5. Сделан вывод, что катионные 
центры Zn(2+) при удаленном расположении атомов алюминия (через 4 атома 
кремния) в цеолите ZSM-5 обладают очень высокой способностью активировать 
адсорбированные молекулы. В результате исследования методом DFT/B3LYP 
ограниченных областей поверхности потенциальной энергии (ППЭ) для 
обьединенной молекулярной системы кластера (10Т- Zn(2+) + пропан), найдено, что 
конечное состояние в рамках механизма бифункционального катализа (кислотой 
Льюиса Zn(2+) и основным центром AlO4(-)), которое соответствует продукту 
реакции дегидрирования пропана неустойчиво и безактивационно распадается с 
образованием пропана. По-видимому, для стабилизации конечного состояния 
одностадийной синхронной реакции дегидрирования пропана необходимо 
рассматривать кластер большего размера 20Т, использованный нами ранее при 
моделирование протонных аддуктов кластеров переходных металлов в цеолите 
ZSM-5. Показана возможность дегидрирования пропана на указанных центрах 10Т- 
Zn(2+) по многостадийному механизму с образованим на первой стадии 
пропильного производного цинка, и с последующим отщеплением пропена в 
результате переноса гидрид-иона на центр 10Т- Zn(2+). Проведен расчет ИК-
спектров всех указанных интермедиатов. Расчеты проведены на кластере из 10 
компьютеров Pentium-IY (2.4 ГГц) с помощью GAUSSIAN-03. 
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