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� ������ ������ ����������� !�����"�� " �#���� $�"!��"�����%� &'����$�("�&�) �!-
��$����* !�������* ���"�����#�"��( "�������* �'�$� &�$���$�. �""��$�&��� &��)��� 
$�&����) & �����&��� 0—10 +,� �� �%� "��������*� � /��������*� "&�("�&�. � !���-
67; ���&����) "�"��)��) ������ �!��$���� �<=���*( ��$��7 ">���), ��&�*( 9,26 +,�. 
,���'���, #�� " ��"��� $�&����) & �������)��*� "��)� !���"��$�� "<��>���� �������, 
� /�� "�!��&�>$���") �&���#����� �<6�� �������& /���������( !�����"��, �'��#�;-
6�� !�����!���7��; &�'��>��"�7 $�) !�������'����. ���B��� $�&����� 10 +,� !��-
&�$�� � �B�����; &������ &������*� /���%���#�"��� '�� � ����7B���; B����* '�-
!��6����( '��* " 6,14 $� 5,51 /�. 
 
DOI: 10.15372/JSC20160101 
 
� # ' ( & � ) &  % # � � ": ��%���#�"��� �'�$*, $�"!��"����*� "��*, �����) ���������-
�� !�����"��, ���&����� "�"��)��), $�&�����, /���������� "�������, ����#�"��) "&)'7, 
"����"�7 $��������. 

�������� 

��%���#�"��� �'�$* !��$"��&�);� "�<�( <�%��*� /���%��( "��$�����), �����*� B����� 
�"!��7'�;�") ��� �"��#���� ����#�"�� #�"��%� �'���, &'�*&#��*� &�6�"�&�, ���!�����* ��-
�����%� ��!��&�, & !���������� � <����$����� [ 1—4 ]. ����#�� /��� "&�("�& !��&��� � ����, 
#�� $���*� "��$�����) ��#��� �""��$�&��7 <���� "�� ��� ��'�$. ��!�����, "��*( !��"��( �'�$ 
�'���"��&�$���$��( ��"���* (HN3), "�$��>�6�( 97,7 ��".% �'���, &!��&*� <*� "����'���&��  
& 1890 %. [ 5 ]. � $��7��(B�� HN3 �""��$�&��� " �"!��7'�&����� �
 � �����&����&�( "!�����-
"��!��, � ���>� ����$��� /���������( $�������� [ 6—8 ]. �""��$�&��� ���>� !����"" ��'��-
>���) $����%� "��$�����) [ 2, 3 ]. ,�� ��������( ���!������� � $�&����� HN3 !��$"��&�)�� 
"�<�( <�"�&����;, ��"��<��7��; � &'�*&��!�"��; >�$��"�7. 	&��$*( �'�$ (–80 �C) ���>� 
�#��7 ��"��<����. � "��� ��%�, #�� & /��� "��$������ "�$��>��") ���7�� #��*�� �����, ��� 
)&�)��") �$���7�*� ��$��7�*� �<=����� $�) �������#�"��� ��"#���&. 
��) �������)���) 
%�������) HN3 & ��"��)6�� &���) �"����&���� � /�"!���������7�� [ 8—11 ], � �������#�"�� 
[ 12—14 ], "��������*� � ��'���-����#�"��� "&�("�&� ���$��"���&����( ��'* HN3 �"��;�") 
���'&�"��*��. P�� "&)'��� " ���, #�� "���&��"�&�;6�) ���"�����#�"��) "�������� <*�� �!��-
$����� ����"����7�� ��$�&�� [ 15 ]. �'�$ &�$���$� ���"�����'���") & $&��"��(��( "��������,  
& ������( !�#�� !��"��� "���, �<��'�&���*� ��>�������)��*�� &�$���$�*�� "&)')�� ��>$� 
���������� HN3, ����$*&�;�") !�������7�� " (001) & !�"��$�&����7��"�� ��� [ 15 ].  
 
                                                                 
©  QR$���& �.�., ����&�R& T.�., 
�"��R&� U.�., 2016  
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���. 1. ,������� ���"�����#�"��( )#�(�� HN3 �� !��"��"�� ab (	) � ac (�); �������� HN3 (�) 
 

�""��$�&���� &��)��) $�&����) �� ��'���-����#�"��� "&�("�&� �'�$� &�$���$� !��$"��&-
�)�� ��� ���$�������7�*(, ��� � !�����#�"��( ������". ,��&�� "&)'��� " �""��$�&����� !��-
��$* ����#�"��( "&)'�, ������) & /��� "��$������ ����� ����$�����*( ��������. ������,  
" ����&�*�� !��"���� !�������*� ���� �'���, �����*�, ��� /�� !���'��� & [ 16 ], ��%�� &�'��-
���7 & �'�$�� �������& !�$ $�&������. 	������#�"��� �""��$�&���) !��$"��'��� !�������'�-
��; �'��� & LiN3 [ 17, 18 ] � NaN3 [ 19 ]. 	���� �<��'��, �'�#���� &��)��) &*"���%� $�&����) �� 
"��������*� � /��������*� "&�("�&� HN3 $�"� <��7B� !�������) ������'�� &��)��) $�&����) 
�� !���"���(�� �'�$-������&. 
���� ��%�, �'-'� ����#�) �����*� ����#�"��� "&)'�( & �'�$��( 
%��!!� &�'������ &�!��" � &�'��>��"�� !��������) �#��7 &*"���%� $�&����) $�) !���#���) 
!��������( ����* �'���&�$���$��( ��"���* � �� ����#��( "��$�� — �������#�"��%� ����-
�����. 

Y������ !��������� ���!7;�����%� ��$�����&���) !�� �""��$�&���� &'�*&#��*� &�-
6�"�& "&)'��� " ��� ������, #�� �������*� ���������"���� ��&�'��>�� �""��$�&��7 /�"!���-
������7�� �'-'� <*"���%� !��������) !����""�& ��'��>���). 	��, ��!�����, & [ 20 ] �"����&��-
��, #�� ��"B��< &������ �� ��#��� � $� !����%� ��'��>���) HN3 "�"��&�� &"�%� 10 !", #�� �� 
!��)$�� ���7B�, #�� � &����#�*� &'�*&#��*� &�6�"�&, � <��'�� � ���$�������7���� !��$��� 
$�) �����. 

�� ��". 1 !��$"��&���� ���"�����#�"��) )#�(�� ���"����� HN3. � ����������( /�����-
�����( )#�(�� (!�. %��!!� "�������� ��) "�$��>��") #��*�� ��/�&�&������*� �������*, ��"-
"��)��) R(N3—H) & �����*� �'���);�") & !��$���� 0,76—0,84 Å, R(N3—N2) 1,227—1,236 Å, 
R(N2—N1) 1,113—1,126 Å, �%�* �N1—N2—N3 � �N2—N3—H 172—173� � 103—113� "���&��"�-
&����. �����7���� �""��$�&���; !�&�$���) /��� !��������� !�$ $�&������ � !�"&)6��� ��-
"��)6�) ��<���. 

*���� �

���
 

����$ DFT-D3(BJ) !�'&��)�� �#��*&��7 $�"!��"������ &'����$�("�&�� & ������ ������ 
����������� !�����"��. �"��&��) �$�) '���;#���") & $�<�&����� /�!���#�"��%� !��������� 
&�$� CnR_n (R — ��""��)��� ��>$� ������� ��'��#�*� �������; Cn — ��/��������* ���7��-
!��7��%� ��'��>���) (n = 6, 8)) � �<�����-������)�������� !��������� [ 21 ]. ,����) /���%�) 
�!��$��)��") "��$�;6�� �<��'��: 
 EDFT—D = EKS—DFT + Edisp, (1) 
%$� EKS—DFT — /���%�), !���#����) & ��'��7���� "���"�%��"�&����%� ��B���) ���&����) 

���—Y/�� " "���&��"�&�;6�� ������������ !�����"��; Edisp — /�!���#�"��) $�"!��"���-
��) ��������). ��) ��%� #��<* �'<�>��7 �"�<����"��( �� ���*� ��""��)��)�, �"!��7'���") 
$��!����;6�) ������). ����� �* �"!��7'�&��� $����; "���� ��� !�� �""��$�&���� �%��- 
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    	 � < � � � �  1  

������	��
��
 ��!���
���" � #���

��
��	����" $�	!
���  
�	
	�
�
�� �!
��� a, b, c (Å), ���	 � (%��$.)  
� ��%
�	 #�
�
��	
��� �!
��� V (Å3) HN3 

����$ a b c � V 

P�"!��. [ 15 ] 11,607 11,6091 6,7825 119,57 794,885 
DFT-D3(BJ) 11,4896 11,4853 6,7867 119,33 780,803 

 
&�$���$�& [ 22—24 ], ��� � &'�*&#��*� ���������& [ 25 ], � !���#���*� ��'��7���* ����� ����-
B�� "�%��"�� " /�"!���������7�*�� $���*��. 

�!����'���; !��������& ��B���� &*!���)�� " �"!��7'�&����� !����� Quantum 
ESPRESSO [ 26 ]. �*#�"����) !����( /���%�� !��&��� & ������ ������ ����������� !�����-
"�� & !��������'���� PBE [ 27 ] $�) �<�����-������)������( /���%�� ����$�� !"�&$�!����-
�����. � ��#�"�&� <�'�"� �"!��7'�&��� !��"��� &���* " /���%��( �� <��7B� 55 Ry. ��) !��$-
"��&����) '��* w����;/�� �"!��7'�&��� ����$ �������"��—,��� [ 28 ] " "����( �' 2�2�3  
k-��#��. � ��#�"�&� ��#��7��( "�������* !�� �!����'���� %�������� '�$�&���"7 /�"!������-
���7�*� $���*� [ 15 ]. �B�<�� & &*#�"����� !����( /���%�� "�"��&��� ���7B� 5 �/�/����. 
�!����'���&���*� !�������* �"!��7'�&��� & $��7��(B�� $�) �""��$�&���) /���������( 
"�������* ���"����� & ������ %�<��$��%� ����������� B3LYP !����� CRYSTAL09 [ 29 ] " <�-
'�"�� H_3-1p1G � N_6-31d1G [ 30 ]. 

�����+�
�� � �- �/
������� 

� ��<�. 1 !��&�$��* &*#�"����*� � /�"!���������7�*� '��#���) !��������& ���"�����-
#�"��( )#�(�� HN3, ��>$� �����*�� ��<�;$���") ����B�� "�%��"��. ��$��, #�� �#�� &��-$��-
&���7"�&�%� &'����$�("�&�) !�'&��)�� !��$"��'��7 ��������*� !�������* ���"�����#�"��( 
"�������*. 

��) ���"����� HN3 ��"��"�&�;� /�"!���������7�*� ��<��* !� �""��$�&���; &��)��) $�&-
����) �� "��������*� "&�("�&�. � ��$�&��( ��<��� [ 31 ] &*!������ "�"������#�"��� �""��$�-
&���� �)$� "��$�����( � �!��$����* �"��&�) ��'�&*� !�����$�&. � #�"���"��, !��$"��'*&���-
"), #�� ���"���� HN3 �� $��>�� �"!*�*&��7 ��'�&*� !��&��6���) & �����&��� 0 $� 10 +,�.  
�� ��". 2 !��$"��&���* '�&�"���"�� �<=��� � !��������& )#�(�� �'�$� &�$���$� �� $�&����). 

���B� &�$��, #�� & �<��"�� ���*� $�&����( (0—3 +,�) ��<�;$���") <*"���� ����7B���� 
�<=��� ���"�����#�"��( )#�(��. ����*( ���� ���������� $�) <��7B��"�&� �������)��*� ���-
"�����& [ 22—25, 32 ], � �� �<�"��&��� "��<�"�7; "�� ���-$��-����7"�, �����*� �$��>�&�;� 
�������* & ���"�����. ,�"��$�;6�� ">���� ���"����� !��&�$�� � �"�����; �������&���) 
��>$� ����������, #�� "&)'��� "� "<��>����� �����& "�"�$��� �������. 

 

 
 

���. 2. }�&�"���"�7 �<=��� � !��������& ��B���� HN3 �� $�&����) 
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  	 � < � � � �  2  

&���� ���$
� (Å) � ���� (%��$.) ��� ���
���� HN3  

�������� N1—H N1—N2 N2—N3 �N1—N2—N3 �N2—N1—H 

+�' 1,022 1,243 1,139 171,1 111,2 
+�', /�"!. [ 6 ] 1,012 1,241 1,128       111 
+�', /�"!. [ 7 ] 1,015 1,243 1,134 171,3 108,8 
�$�� & ���"�����* 1,049 

1,061 
1,070 

1,223 
1,216 
1,210 

1,144 
1,141 
1,138 

173,2 
174,5 
175,5 

115,2 
115,2 
115,3 

�&� & ���"�����* 1,047 
1,057 
1,065 

1,223 
1,215 
1,211 

1,144 
1,142 
1,140 

173,1 
174,6 
175,8 

115,5 
115,6 
115,4 

	�� & ���"�����* 1,047 
1,055 
1,062 

1,224 
1,217 
1,211 

1,143 
1,141 
1,139 

172,9 
174,0 
174,5 

115,1 
115,4 
115,7 

���*�� & ���"�����* 1,050 
1,061 
1,070 

1,222 
1,214 
1,209 

1,144 
1,142 
1,140 

173,3 
175,4 
177,1 

115,5 
115,4 
115,2 

 
 

 

* ,��&�) "����� "���&��"�&��� ��"��"�&�; $�&����), &����) � = 5 +,�, ����7) 
� = 10 +,�.  

 
,�� �""��$�&���� &��)��) $�&����) �� "��������*� "&�("�&� ���"�����& ���$������� 

�"!��7'�;� ��'��#�*� ����* ���&����) "�"��)��(, !���������� �����*� )&�);�"): ��&��&�"-
�*( �<=�� ���"����� V0, �<=���*( ��$��7 ">���) B0 � �%� !��&�) !���'&�$��) 0B� . ��) ���&��-
��) ������ [ 33 ] B0 = 9,26 +,�, 0B�  = 6,6, w��#�-�����%��� [ 34 ]: B0 = 9,55 +,�, 0B�  = 6,24. ��&-
��&�"�*( �<=�� ���"����� V0 = 780,803 Å3. ,�$ $�&������ 10 +,� �� ����7B���") �� 30 %. 
�!��$���& "��������*� !�������* ���"����� HN3 " �#���� &��B��%� $�&����), "����&��") 
&�'��>�*� �""��$�&��7 &��)��� $��������( �� �%� /��������*� "&�("�&�. 

��>��( ���������"����( ����#�"��( "&)'� )&�)��") ��""��)��� ��>$� ������� (��<�. 2). 
���B��� $�&����� !��&�$�� � "����6���; ��""��)��) ��>$� ������� �'��� &����� �'�$��( 
%��!!*, ��%$� ��� ��""��)��� N1—H �&���#�&���"). }��#���� �%�� �N1—N2—N3 �&���#�&���") 
" ��"��� $�&����), � �� "������") � 180�, ��� & ����(��� �'�$-���� [ 35 ]. �%�� �N2—N1—H 
!�����#�"�� �� �'���)��"). 

�� ��". 3 !��&�$��* ����* ��"!��$�����) /���������( !�����"�� HN3 & ��"��"�&�� � !�� 
$�&����� 10 +,�. }$�"7 >� !��&�$��* ��"!��$�����) $������������( !�����"��, !���#���*� 
&*#������� �' /���������( !�����"�� ���"����� /��������*� !�����"��( "&�<�$�*� �����&. 
,���>����7�*� '��#���) �<�'��#��* "!��B�*�� ����)��, ���������7�*� — !�������*��, 
����&*� — ��#�#�*��. �����&�� ��>$� �'�����)�� ��&�� 0,05 e/Å3. ��$��, #�� '��)$ &*������ 
�' �-�<��"��( �����& �'���, ��"!���>���*� !�$ ��'�*�� �%���� � !��"��"�� ��"����. �'<*-
��#�*( '��)$ �������� �� ����� "&)'� N—N � N—H; ���>� '��)$ �������� & ����"&)'*&�;6�� 
�<��"��. � "��#�� ����� N3 $����) �<��"�7 ����$��") �� !��$��>���� ����� "&)'� N3—N2. 	�� 
��� ����) "&)'� H—N1 "�"��&�)�� �%�� " �����( "&)'� N1—N2, �� ����"&)'*&�;6�) �<��"�7 
����$��") !�$ �%��� � $���*� "&)')�, #��<* "���!��"���&��7 "��*, $�("�&�;6�� �� ���� N1 
"� "�����* N2 � H. 

��""��)��� ��>$� "��)�� & ��"��"�&�� $�&����) ��&�� 2,96 Å. ��&����� 5 � 10 +,� !��&�-
$�� � "<��>���; "���& �� ��""��)��) 2,61 � 2,48 Å "���&��"�&����. +�$��"����#�"��� $�&����� 
���>� �&���#�&��� �%�� ��>$� �")�� a � c, #�� "�!��&�>$���") "��6����� "���& ����"����7��  
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���. 3. ��"!��$������ /���������( !�����"�� $�) ���"����� HN3 & ��-
"��"�&�� $�&����) (a) � !�� $�&����� 10 +,� (�) (& ��%������#�"��( 
B����). ��"!��$������ $������������( !�����"�� & ��"��"�&�� $�&��- 
                                 ��) (�) � !�� $�&����� 10 +,� (�) 

 
$��% $��%�. � �������)���� "��� ��<�;$���") "<��>���� �������, �� !�� /��� "��� ��� !���-
��#�"�� �� $��������;�"). ,�� �<*#�*� �"��&�)� ����#�(B�� ��""��)��� ��>$� ������ �'��� 
�$��( �������* � &�$���$� $��%�( ��&�� 1,84 Å. ,�$ $�&������ 5 � 10 +,� ��� "����6���")  
$� 1,69 � 1,48 Å "���&��"�&����. ��""��)��� ��>$� ���(��� ������ �'��� �$��( �������*  
� �������7�*� ������ �'��� "�"�$��( �������* ���>� "����6���") " 3,04 $� 2,75 � 2,50 Å. 
�<��>���� ������� ����B� ��<�;$���") �� ��". 3, %$� &�$�� �&���#���� ����#�"�&� �<6�� 
�������& /���������( !�����"�� ��>$� ����������. 

��""��)��� ��>$� ������� N1 �$��( �������* � ������ &�$���$� "�"�$��( �������* 
����7B���") " 1,865 $� 1,646 Å, � /�� "�!��&�>$���") �&���#����� '�"������"�� !�����*-
&���) " 0,052 $� 0,056 e, #�� "&�$����7"�&��� �< �"������ ��>�������)���( �'��-&�$�-
��$��( "&)'�. }������, #�� !���#����� '��#���� '�"������"�� "�&!�$��� " ��"#���*� '��-
#����� $�) ��������� (NH3)4 [ 36 ]. 

��""��)��� ��>$� �������7�*� ������ �'��� N2 � ���(��� N3 & "�"�$��( �������� ���>� 
����7B���") " 3,077 $� 2,655 Å. 	����� "<��>���; "!�"�<"�&��� ��� ����, #�� ����* N2 ���;� 
!���>����7�*( '��)$, � ����* N3 — ���������7�*(, � �<"��;���� '��#���� /��� '��)$�& �&�-
��#�&���") " ��"��� $�&����). 	���� �<��'��, $�&����� "�'$��� !��$!�"*��� $�) !�������'�-
��� �������)���%� "��). 

��) ����#�"��( "&)'� /�� �'��#���, #�� '�"������"�� !�����*&���) /��������*� �<���#�� 
�����& �'��� N1 � &�$���$� H ����7B���") " 0,269 (P = 0 +,�) $� 0,248 e (P = 10 +,�), � ����-
#�"��) "&)'7 ��>$� ���� �"��<�)��"). ���<����, PN2—N3 �&���#�&���") " 0,599 $� 0,636 e,  
� PN1—N2 ����7B���") " 0,382 $� 0,371 e, !�� ��� #�� $���� /��( "&)'� ����7B���") " 1,223 $� 
1,210 Å. 	���� �<��'��, $�&����� "���������� ��'�*& "&)'� &����� �������* HN3 � �<��'�&�-
��� N2. 
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���. 4. ,�����"�7 "�"��)��) HN3 

 

�#�"�&���*� ���������"���� ����#�"��( "&)-

'�, !��$"��&����*� �� ������ /���������( !�����-
"��, ����>�;�") & ����#�"�&���*� �'<*��#�*� '�-
�)$�� �����&. ,�"�� �!��$�����) '�"������"�� ���-
��& !� "���� ��������� <*�� �"����&����, #�� !�� 
!�����$� �� �������* � ���"�����, � ���>� !�"��-
$�;6�� �&���#���� $�&����) !��&�$�� � �&���#�-
��; &"�� ��$���( '��)$�& �����&. ��!�����, '��)$ 
����� �'��� N1 & �'�����&����( �������� ��&�� 

0,399 e. P��� >� ���� & ���"����� ����� '��)$ 0,536 e (0 +,�), 0,568 e (5 +,�) � 0,586 e 
(10 +,�). 

���������*� �'������), &*'&���*� %�$��"����#�"��� $�&������, $��>�* ����>��7")  
� & /���������� /���%���#�"��� "!�����. P���������) "�������� HN3 $�) �"��&�*� � &������*� 
"�"��)��( ����$��� ����%���&"��( � ����/���������( "!�����"��!�� �""��$�&��� & [ 37 ]. 

� /���%���#�"��� "!����� �"��&�*� N1s-/��������& �'�����&����( �������* �����") ��� 
�����: 3a � (N1) –390,9 /�, 1a � (N2) –394,7 /�, 2a � (N3) –391,8 /�, #�� " �#���� "$&�>�� �� ���-
&��7 &������ 8,2 /� "�&!�$��� " &�������7�*�� ����'������*�� /���%�)�� N1s "�"��)��( 
����%���&"��%� "!����� HN3 [ 37 ]. 
���#�"��( "$&�% 1s-���&��( ��>$� ������� N1 � N2 "�-
"��&�)�� 3,8 /�, ��>$� N1 � N3 0,9 /�, N2—N3 2,9 /�. �����%�#�*� '��#���) & [ 37 ]: 4,1, 0,9  
� 3,6 /�. 
���#�"��( "$&�% 1s-���&��( ���"����� "�&!�$��� " ��'��7������ $�) �������*. 
���B��� $�&����� 10 +,� !��$"��'���� !��&�$�� � ��'��#����7���� ��"6�!����;, ������� 
"����&��") ��&�*� 3,9, 0,9 � 3,0 /� "���&��"�&����. 

P���%�� &������*� �������)��*� "�"��)��( HN3: –23,83 /� ("�������) �������)���( 
��<����� 4a �), –19,25 /� (5a �), –9,48 /� (6a �), –6,39 /� (1a�), –6,38 /� (7a �), –4,88 /� (8a �),  
–1,38 /� (9a �). P���%�) &�����( '�!�������( �������)���( ��<����� (��) "�������� 2a� 
!���)�� '� ���7. ��� �<��'�&��� �-��<����)�� ���(��� & �'�$� �����& �'���, ���������&���*� 
!��!��$����)��� !��"��"�� �������*, � )&�)��") ����"&)'*&�;6�(. ��>�)) ��'��)��) �� 
����� s—p %�<��$�*( ��������, � �� /���%�) & !���)��( "�"���� ��"#��� ��&�� 6,39 /�. 

�� ��". 4 !��$"��&���� !�����"�7 "�"��)��( �'�$� &�$���$� & ��"��"�&�� � !�� $�&����� 
10 +,�. ���B��� &�������( '��* &*<���� '� ��#�� ��"#���. Y����� '�!��6����( '��* ���-
"�����#�"��%� HN3, �!��$������) & ������ %�<��$��%� �����������, ��&�� 6,14 /�, #�� ��-
"���7�� ���7B�, #�� & "&�<�$��( ��������. �������7�*( ��>'���*( !�����$ ����� ��!�)-
��( ��������. �"� '��* ���;� "��<�; $�"!��"�;, #�� )&�)��") ����������( �"�<����"�7; ��-
�����)��*� ���"�����&. 

�>���� ���"����� !��&�$�� � ��"6�!����; � "��6���; /���%���#�"��� ���&��(, � ���>� 
�&���#���; �� $�"!��"��. ,�� /��� !���"��$�� !�����*&���� /���%���#�"��� '��, #�� !��)&-
�)��") & �"#�'��&���� �������*� '�!��6���*� �����&���& /���%�( & !�����"�� "�"��)��(. 
��!�����, 8 &������ &������*� '�� ���;� B����� 0,7 /�. ��&����� 10 +,� &*'*&��� �B���-
��� $����( "&)'�� '�� $� 1,2 /�. ,�� /��� $���*� '��* ��#���;� !�����*&��7") " $&��) '���-
��, �����*� ��"!���>��* ��>�, #�� !��&�$�� � !�)&����; ��&�( "&)'�� '�� " B�����( 1,4 /�. 
	��>� $�&����� !��&�$�� � ����7B���; B����* /���%���#�"��( 6��� $�) HN3. ,�� $�&����� 
3 +,� ��� ��&�� 5,90 /�, 5 +,� — 5,76 /� � 10 +,� — 5,51 /�. 

� ���)� �<�"!�#���) <�'�!�"�*� ��<�#�� �"��&�( & !����""� ��'��<���� ��� !���'&�$"�&� 
�'�$�& ��>��( !��$�� ��'��>���) HN3 & ����"���� �'��� �!��$��)�") & [ 38 ]. ��'��>���) �� 
��<�;$��� !�� �����������)� ��>� 10 %. ,�� /���, ��� !���'��� & [ 20 ], ��"B��< &������ �� 
��#��� � $� !����%� ��'��>���) "�"��&�� &"�%� 10 !", #�� �� !��)$�� ���7B�, #�� � &����#�*� 
&'�*&#��*� &�6�"�&. 
��!7;������ ��$�����&���� [ 20 ] !���'���, #�� "����"�7 $�������� 
$��>�� <*�7 �!�����7��( !�� '��#���� 6 ��/c, � $������������ $�&����� 20 +,� !�� ���!���-
���� 2300 K. 
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��) �!��$�����) "����"�� $�������� �"!��7'�&��� !���/�!���#�"��; ������� 
����-
��—�>���<"� [ 39 ]: 
 1/2 1/2 1/21,01( ) (1 1,3 ),D NM Q	 
 �  (2) 
%$� D — "����"�7 $�������� (��/"); N — ����#�"�&� ����( $�������;6�%� %�'� �� %���� 
&'�*&#���%� &�6�"�&�; M  — "��$��( �������)��*( &�" $���*� %�'�&; Q — ��!���� $�������� 
(���/%); � — !�����"�7 &'�*&#���%� &�6�"�&� (%/"�3). 	�!���� $�������� �!��$��)�� ��� ��'-
��"�7 /����7!�( &'�*&#���%� &�6�"�&� � %�'��<��'�*� !��$����& �������. � ��"��)6�( ��<��� 
�"!��7'�&��� ������; ��'��>���) [ 20 ]: 
 64HN3 � 86N2 + 20NH3 + H2 + 2H. (3) 

P����7!�; &*#�"�)�� ��� "���� !����( /���������( /���%�� "�"���* � /���%�� ����&*� 
����<���( �����& '0. 	��, $�) ���"�����#�"��%� HN3 & ��"#��� �� �$�� �������� EDFT ��&��  
–164,710, Edisp –0,010, '0 0,023 ��. �$. 

,���#����� '��#���� /���%�� ��'��>���) ��&�� 5656,77 ��>/�%, #�� "�%��"���") " 5250,92 
(DFTB) � 5619,11 ��>/�% (DFT, B3LYP/6-31G*) [ 20 ]. ��) ��!�#�*� &'�*&#��*� &�6�"�& ��!-
���� $�������� "�"��&�)�� 
4000—7000 ��>/�%. ,���#����� ���� '��#���� "����"�� $�����-
��� ��&�� 7,6 ��/c, #�� ����B� "�%��"���") " /�"!���������7�*� '��#�����, & �����&��� �� 7,1 
$� 7,6 ��/c [ 40, 41 ]. 

�
�������� 

� ������ ������ ����������� !�����"�� " �#���� $�"!��"�����%� &'����$�("�&�) (DFT-
D3(BJ)) �""��$�&��� &��)��� $�&����) �� !�������* )#�(�� � ��""��)��) ��>$� ������� ���-
"����� �'�$� &�$���$�. � �"!��7'�&����� ���&����) "�"��)��) ������ �"����&����, #�� ����-
���)��*( ���"���� HN3 ����� �<=���*( ��$��7 ">���), ��&�*( 9,26 +,�. +�$��"����#�"��� 
$�&����� !��&�$�� � "<��>���; !��"��"��( ������� HN3 � �� "��6���; ����"����7�� $��% 
$��%�. 	��>� !���"��$�� �'������� ��""��)��) ��>$� �������7�*� ������ �'��� N2 � ���(-
��� N3 & "�"�$��( ��������, ������� ����7B���") " 3,077 $� 2,655 Å. 	���� �<��'��, & ������-
�)��*� "��)� !���"��$�� "<��>���� �������, #�� !��&�$�� � ��"�� �<6�� �������& /�������-
��( !�����"�� ��>$� "�"�$���� ����������, #�� �'��#��� !�����!���7��; &�'��>��"�7 $�) 
!�������'����. ���B��� $�&����� 10 +,� !��&�$�� � �B�����; &������ &������*� /���%���-
#�"��� '�� � ����7B���; B����* '�!��6����( '��* " 6,14 $� 5,51 /�. �� �"��&���� !��&�-
!�����!�*� ��"#���& ���>� �!��$����� "����"�7 $��������, ������) ��&�� 7,6 ��/c. 

 
��<��� &*!������ !�� �����"�&�( !�$$��>�� %�"�$��"�&����%� '�$���) g 3.1235.2014
. 
�"� ��"#��* <*�� &*!�����* & ������ ��������&��%� !��7'�&���) ��*"���!���'&�$�-

���7�*� !�������7�*� &*#�"����)� 
��+� (icp.kemsu.ru). 
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