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За прошедшее десятилетие существенно возрос интерес к изучению наноразмерных частиц металлов. Это связано с тем, что открылись новые перспективные возможности использования наноматериалов во многих областях науки и техники, в частности для получения эффективных и избирательных катализаторов.
Наночастицы никеля, нанесённые на различные носители, проявляют каталитическую активность в таких реакциях как гидродехлорирование хлорсодержащих органических соединений, селективное гидрирование непредельных ароматических соединений.

Для улучшения эффективности катализаторов необходимы сведения о механизме реакций, а, следовательно, об адсорбции реагентов и продуктов реакций, так как адсорбция является начальной стадией в гетерогенном катализе. 
Целью данной работы было исследование адсорбционных свойств катализаторов состава Ni(x)/Al2O3, где x=0, 12, 18 %, методом динамической сорбции. В качестве адсорбатов выбрали н-гексан, бензол, хлороформ, диэтиловый эфир, моделирующие различные межмолекулярные взаимодействия адсорбент-адсорбат, а также хлорбензол и орто-дихлорбензол. Метод динамической сорбции был реализован на газовом хроматографе «Кристаллюкс-4000М» с детектором по теплопроводности. Так же проводилось квантово-химическое моделирование взаимодействия С6Н5Cl и С6H6 (реагента и продукта реакции гидродехлорирования) с Ni, Ni+, Ni–, Ni4 методом функционала плотности с псевдопотенциалом SBK.
На основании экспериментальных данных (удельные удерживаемые объемы (Vg’)) по методу Глюкауфа рассчитали изотермы адсорбции при различных температурах (в интервале 100-150°С) и изостерические теплоты адсорбции при различных заполнениях поверхности. С ростом температуры удерживание сорбатов понижается, что свидетельствует о физическом характере адсорбции. Значения Vg’ и термодинамические характеристики зависят от поляризуемости, температуры кипения, молекулярной массы молекулы-сорбата и ее дипольного момента. Все изотермы изогнуты к оси адсорбции, что говорит о более сильном взаимодействии адсорбат - адсорбент, чем адсорбат - адсорбат. Это характеризует как исходный γ-Al2O3, так и композиты Ni(12%)/Al2O3, Ni(18%)/Al2O3 как специфические сорбенты. 
Из изотерм адсорбции н-гексана при 100 °С по уравнению БЭТ рассчитали удельные поверхности  s, м2/г. Из изотерм адсорбции бензола по уравнению Дубинина-Радушкевича оценили параметры микропористой структуры. Радиус микропор рассчитан из характеристической энергии адсорбции (Е0) по уравнению r=E0/12.   

Значения изостерических теплот адсорбции на сорбенте Ni(18%)/Al2O3 при заполнении а=50 мкмоль/г равны: для н-гексана - 49, для бензола – 55, хлороформа – 55, диэтилового эфира – 76, хлорбензола – 66 кДж/моль.

Исходя из дифрактограммы композита Ni(18%)/Al2O3 по методу Дебая-Шерера был определен размер наночастиц никеля на поверхности γ-Al2O3. Он равен 15 нм. 
Квантово-химический моделирование C6H5Cl на Ni+ и Ni0 показало, что значение энергии адсорбции больше в случае образования комплекса C6H5Cl_Ni+. Это согласуется с хроматографическими данными, так как на Ni(12%)/Al2O3, где согласно РФА часть никеля находится в окисленном состоянии, теплота адсорбции C6H5Cl выше, чем на комопозите Ni(18%)/Al2O3, где  никель полностью восстановлен.
