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งานวิจัยนี้ได้ศึกษาโครงสร้างและกลไกการเกิดปฏิกิริยาการสร้างไฮโดรเจนเปอร์ออกไซด์จากโมเลกุลไฮโดรเจน (H2) และออกซิเจน (O2) บนตัวเร่ง Au/TiO2 โดยใช้ระเบียบวิธีทางเคมีคอมพิวเตอร์ Density functional theory (DFT) ชนิด M06-L จากการศึกษาอัตรกิริยาของ Au2 บนแบบจำลอง TiO2 ชนิด anatase (Ti3O9H5) พบว่า Au2 ได้รับอิเล็กตรอนจาก Ti3O9H5 ทำให้มีความว่องไวต่อการเกิดปฏิกิริยามากขึ้น สำหรับการศึกษากลไกการเกิดปฏิกิริยาได้เสนอกลไกเป็นแบบ 2 ขั้นตอน ในขั้นตอนแรกเป็นการเกิดสารมัธยันตร์ OOH- (hydroperoxy) ผ่านการดึงไฮโดรเจน ซึ่งมีพลังงานกระตุ้นเท่ากับ 2.9 กิโลแคลอรี่ต่อโมล จากนั้นสารมัธยันตร์ OOH- จะถูกเปลี่ยนเป็นน้ำหรือไฮโดรเจนเปอร์ออกไซด์ผ่านการดึงไฮโดรเจนครั้งที่สอง สำหรับการเกิดน้ำมีพลังงานกระตุ้นเท่ากับ 25.9 กิโลแคลอรี่ต่อโมล ส่วนการเกิดไฮโดรเจนเปอร์ออกไซด์มีพลังงานกระตุ้นเท่ากับ 18.9 กิโลแคลอรี่ต่อโมล ซึ่งต่ำกว่าพลังงานกระตุ้นที่ใช้ในการเกิดน้ำ จากผลการคำนวณแสดงให้เห็นว่าปฏิกิริยาระหว่างโมเลกุลของไฮโดรเจนและออกซิเจนบนตัวเร่ง Au/TiO2 มีความจำเพาะกับการเลือกเกิดไฮโดรเจนเปอร์ออกไซด์มากกว่าการเกิดน้ำ 
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