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������� B3LYP � ������ ������ ���������!� "!����#�� DFT � ������� ab initio  
� ������ ������ ��$��%���& ��!!���—'!�##� �����(� "��)��� ��2 # ��#*�����+� 
,�$�#�� 6-311++G(3df ,3pd) ��##;����� ����,���;�#��� #�)$����� #�#��)��� �$,+��;��-
(� <!������� � �!�#����� ���+ 2 6(H O)�  � ������� 3 13(NH ) .�  ����,���;�#��� #���#���  
� <!������� �!�#����� (H2�)6 � (NH3)13 #�#���!)�� 0,03—0,18 � 0,18 <? #������#������. 
��##;�����+� $��;���) �������!A��& <���(�� #�)$� �$,+��;��(� <!������� � ������+� 
�!�#����� 2 6((H O)�  0,37�0,66 � 3 13(NH )�  0,26 <?) ����*� #������#���I� <�#"������-
��!A�+� $��;���)� 0,50 � 0,22 <?, "�!�;���+� �$ ����<!�������+� #"������. ��##���-
���� ������������) ����!A #�!A����������+� <!�������� � ���� � �������. 
 
� � � � � � ! �  " � � � �: ��������-����;�#��� DFT � ��2 ��#;��+, ��!���!)��+� �!�-
#���+ ���+ � �������, ����!A #�!A�����������(� <!�������.  

��	�	��	 

��� #��!���) ��$�� #�!A����������+� <!������+ �"���+� ��,!I��!� � J����� ������� 
[ 1 ] (� 1808 (. K. ���� ��,!I��! )�!���� ����*�����) � (�!�,�& � ,���$��+& ���� ��#������ 
��!�) � �������). ? ��#��)%�� ����) )�!���), "���#���)%�� "�� �������� �$,+��;�+� <!��-
������ � ��$!�;�+� #���+, "����!J�I� �#�����A#) "�������� "�#��)���(� �������) �##!���-
����!�& (#�. [ 2—4 ]). '����I ��!�;�#������I �����I #�#��)��) <!�������, #�!A�����������(� 
� �������, "���!�J�! �(( [ 5 ]. �� �#���� ��,!I�����(� ���!�;���) ��!A��(� �,M��� ������� 
"�� ��#�������� � ��� %�!�;�+� ����!!�� �(( "���"�!�J�!, ;�� �����( <!������� � ������� 
�,��$���#) �"�!�#�A� (the cavity). ���) �, �,��$������ "�!�#�� � ��!A��&*�� #���������!� 
������������I ����!A (the cavity model) #�!A����������+� <!�������� � "�!)��+� J����#�)� 
(��$����� "���#���!���& � ����!)� � ��$�;�#��& ����� #�!A����������+� <!�������� ��#-
#������� � ��,��� [ 2 ]).  

� ��� "�� ���) #�$����) ������������& ����!� �!) �$,+��;��(� <!������� solve�  � "�!)�-
�+� #����� ������� [ 3 ] � ���+ [ 4 ] )�!)��#) "�#��)��+� #����!�� ���+� ��$���-����;�#��� 
�##!�������&. 

	�����#�� #�$����) ����& ����!� ��;���I�#) # ��(�, ;�� �� ��!���!� �2�, �� ��!���!� 
NH3 �� ��(�� "��#�������A �$,+��;�+& <!������ # �+�(�+*�� <���(��. 	�� �� ����� ��!���-
!)��+� �!�#���+ ���+ � ������� ��(�� �#�)$+���A� �$,+��;�+& <!������. �������� <�#"���-
�����!A�+� �##!�������) ����<!�������+� #"������ �����-�����;�+� �!�#����� 3(NH ) ,n

�  (�� 
n = 13, 20, 30, 40, 50 � ,�!�� [ 6, 7 ], "���$+��I�, ;�� �,M���+� �!�#���+ (the cage-cluster) ��!�-
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��! ������� ��&#�����!A�� ��(�� �,��$��+���A <���(���;�#�� #�)$���+� #�#��)��) # �$,+-
��;�+� <!��������. S�� J� #��&#������ � �,M���+� �!�#����� ���+ 2 6(H O) ,�  (�� n = 6, 7, 10  
� ,�!�� [ 8 ]. S�� ��$�!A���+ "������J��I� ���I [ 9 ], ;�� � ����!� #�!A�����������(� <!��-
����� ��J�� "���&��, ��##�������) ��������-����;�#��� � <�#"��������!A�+� #��&#��� �$-
,+��;��(� <!������� � �$�!�������+� �,M���+� �cage�-#��������� ������� ���+ 2(H O)n

�   
� ������� 3(NH )n

�  � �	"���� �	" ��� <�,����+ (������������+� �!� #�!A����������+� <!��-
������ (�as embryonic hydrated electrons� [ 8 ]). ������ $��#A ������#�� #�$����) ����!� �#!�J-
�)I�#) ���, ;�� �� #�� "�� �� ���!�#A ����������$����A ��!���!)��+� #�������+ ������� ��-
�+ 2(H O)n

�  # n � 6 � ������� 3(NH )n
�  # n � 13, �!) �����+� ��������-����;�#��& ��#;�� ����! 

,+ ����,���;�#��� #�)$����� #�#��)��� �$,+��;��(� <!������� [ 2—4, 10 ].  
? �����& ��,��� "�������+ ����!A�+� ��������-����;�#��� ��#;��+ <���(���;�#��� #�-

#��)��& �$,+��;��(� <!������� � �,M���+� �!�#����� 2 6(H O)�  � 3 13(NH ) ;�  �"���+� ���!�#A 
#����!������A ����,���;�#��� #�)$����� #�#��)��� �$,+��;��(� <!�������. 
�������-����;�-
#��� ��#;��+ "������!� ������� ��!���!)��+� ��,���!�& (��) � ������ ������ ���������!� 
"!����#�� DFT/B3LYP [ 11, 12 ] � ������ ��$��%���& ��!!���—'!�##� �����(� "��)��� 
(HF/��2) [ 13 ]. R��)�+ ������ qe � �����+� #"����+� $�#�!����#�� qs ��##;��+��!� �� �#���� 
���!�$� <!��������& "!����#�� "� ��!!�����. R��;���) ��!�;�� qe � qs �#"�!A$���!� �!) ��-
�������#���� !���!A�+� #��&#�� �$,+��;��(� <!�������. ?#� ��#;��+ "������!� � ������ 
���"!��#� "��(���� Gaussian 03 [ 14 ].  

�	���#��� � �� 
���$�	��	 

�����#���+� �##!�������) #����#�� <!�������+� ������& � ���� � ������� "���$+��I�, 
;�� ����������) #"�#�,��#�A <!�������� � ������� �� ��#��!A�� "��)���� ���A*�, ;�� � ���� 
[ 15 ]. S�� ��J�� ,+�A #�)$��� # ��$!�;�+�� ��$������ ������+� �!�#����� ���+ � �������. 
	��, �!) ���+ ��,!I��I�#) (#�. ��#. 1 � [ 8 ]) ��,�!A*�� �,M���+� �!�#���+, ����� ��� 

2 6(H O) ,�  � �� ����) ��� ������ ��������� �����+, ��;���) ��!A�� # ,ó!A*�� ��$����� 

3(NH ) ,n
�  (�� n = 13 (#�. ��#. 1 � [ 6 ]). 
�� ����;��� � ��,��� [ 10 ], ��������-����;�#��� ��#;�-

�+ <���(���;�#��� #�#��)��& �$,+��;��(� <!������� � �!�#����� 2(H O)n
�  � 3(NH )n

�  ��J��I�#) 
� ��#����;�� *������ ,�$�#�, ;��,+ "����!A�� ��#"���$��#�� ��"�!A-#�)$����� #�#��)��� 
<!������� # �;��A ��$��& <���(��& #�)$�. �!) ��!�;�#������& ������ <���(�� #�)$+����) �$-
,+��;��(� <!������� ���� "�������+ ��#;��+ <!��������& � (�������;�#��& #�������+ �!�-
#����� # �#"�!A$������� ��#*������(� triple-� ��!�����-��#%�"!����(� ,�$�#� 6-311++G(3df , 
3pd), ��!I;�I%�(� ��� �����$�+� � ;��+�� "�!)��$������+� ������� (��� d-������� � ���� 
f-������)) �!) ������ �$��� � ��#!�����, � ���J� ��� �����$�+� � ;��+�� "�!)��$������+� 
������� (��� p-������� � ���� d-������)) �!) ������ ��������. 

����	� �
�	������� �����	�
� ������� (NH3)13 � 3 13(NH )�  

�!) �,�#������) ��������-����;�#��& ����!� �$,+��;��(� <!������� � ������+� �!�#��-
��� ������� 3(NH )n

�  "��J�� �#�(� "����� �� �������� �,%�"��$����+� "���#���!���) [ 10, 
16 ] � ���, ;�� <�#"��������!A�� ��,!I����+� �#��&;��+� #�#��)��) ������+� �!�#����� 

3(NH )n
�  � (�$���& ��$� [ 6, 7 ] ���!�$�I�#) ,!�(����) �+#����� <!������-��"�!A���� 

�$������&#���I (��"�!A-#�)$����� #�#��)��� �$,+��;��(� <!�������). ? #�)$� # <��� #���� 
$���;� �#����!������A �$����+ �!�#����� ������� # #�%�#������ ,ó!A*��� ��"�!A�+�� 
���������� [ 10 ].  

����!A �!�#���� ������� (NH3)13 # ���,�!A*�� ��"�!A�+� �������� �$ �#�� �(� �$���-
��� "���#���!��� �� ��#. 1, # (� = 10,5 �). ?+#���& ��"�!A�+& ������ � ����� �$����� �,�-
#!��!�� ���, ;�� ��������+� #�)$� �---N ��J�� ���!�;�#���� ��������� 3NH3 ��"���!��+ 
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$��. 1. B3LYP/6-311++G(3df ,3pd) �"����$�������+� 
#�������+ (#�������) �3) ��!���!)��+� �!�#����� 
������� 3 13(NH )�  � (NH3)13: �!) ��������!A�� $��)-
J����(� #�#��)��) q = –1, � ������� �$,+��;�+& 
<!������ !���!�$���� �� ������ �������� � ��������� 
��������� (NH3)4 (	); �!) <!�������&���!A��(� #�#��)-
��), q = 0 (#). �!��+ ��������+� #�)$�& H--N ���$��+  
                                    � ��(#������ 

 
������ � ���� ���
���. S��� �$���� �;��A ���,-
�� ��##��������A ��� �������,�� 4 �3NH3+NH3, 
#�#���!)I%�� <!������� ������& )�!)��#) ���-
!�;�#��& ������ 3NH3. K�������) ��##;������(� 
�$����� (NH3)13 #������#����� #�������� �3. ��-
$�!A���+ B3LYP/6-311++G(3df ,3pd) ��#;��� ��-
!���!)��+� �!�#����� 3 13(NH )�  � (NH3)13 "���-
#���!��+ � ��,!. 1.  

�!) ������ "�!�;���+� ��$�!A����� ��#;��� 
�+ � "����I �;����A "+��!�#A �+)#���A, ������ 
<���(���;�#���� "���������� ��J�� ��������-
��$����A ��##;������� #�)$����� #�#��)��� �$-
,+��;��(� <!������� � �!�#���� �������. 	��, ����*� �$��#��+� #"�����#��"�;�#��� ��$�!A-
���+ ����<!�������+� #"������ ������+� �!�#����� ������� 3(NH )n

�  [ 6, 7 ] ��J�� �������-
!�$����A � <���(���;�#��� ���������#���� �$,+��;��(� <!�������. X���� "��� ����<!������-
��(� #"����� #������#����� �������!A��& <���(�� ���+�� <!������� �$ �����-�!�#���� (Vertical 
Detachment Energy — VDE). S�� <���(���;�#��I ��!�;��� ��J�� �����"���������A ��� �����-
��!A��I <���(�I #�)$� �$,+��;��(� <!������� � �!�#����. \� ��J�� "�!�;��A ��������-
����;�#���� ��#;����� #!���I%�� �,��$�� [ 17 ]: "�!��I <���(�I �"����$��������& #����- 
 

	 � , ! � � �  1  

$"����	�� B3LYP/6-311++G(3df ,3pd) 
	���	 %���
����� ��
����
�  
�������
��� ��	��
�� 	���	�	 3 13(NH )�  � (NH3)13 

B3LYP/6-311++G(3df ,3pd ) ��!���!)���) #�#����,  
#�������) � #��&#��� 

3 13(NH )�  C3 (��#. 1, 	) (NH3)13 C3 (��#. 1, #) 

'�!��) <���(�) Etot, ��.��.a –735,71000 –735,70322 
��"�!A�+& ������ �, � — 10,5 (13,6) , 
�$,+��;�+& <!������:   
      ?S�, <? 0,26 [0,22] � — 
      �S�, <? 0,18 — 
R��)����) "!����#�A qe qe(NH3)4 = –0,90 ( qe(NH3)4 = –0,03 ( 
�"�����) "!����#�A qs qs(NH3)4 = +0,90 ( — 

 
 

 

� �#"�!A$���+� #�����*���) <���(���;�#��� ������: 1 ��.��. = 27,21 <?. 
, ? ���(!+� #��,��� "�������� $��;���� � �!) �"����$��������& (�������� ������. 
� ? ��������+� #��,��� "�������+ <�#"��������!A�+� $��;���) ?S� [ 6 ]. 
( R��)����) � #"�����) "!����#�A "�������� �!) �������(�� ��������� (NH3)4 � #����-

���� (NH3)13 (#�. ��#. 1). 
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���+ �������(� �!�#���� #������A # <���(��& ��&���!A��(� �!�#���� ��& J� (��������; <�� ��$-
���� <���(�& � ,���� ���������$����A �������!A��I <���(�I #�)$� (?S�) �$,+��;��(� <!��-
����� � �!�#����. ��������) J� "�!��I <���(�I �!����"�
��	���� #�������+ �������(� �!�-
#���� # <���(��& �!����"�
��	���� #�������+ ��&���!A��(� �!�#����, �+ ��������� 	��	#	-
������& <���(�I #�)$� (�S�) �$,+��;��(� <!�������.  

��$�!A���+ B3LYP/6-311++G(3df ,3pd) ��#;��� ?S� �$,+��;��(� <!������� � �!�#���� 
3 13(NH )�  "���#���!��+ � ��,!. 1. ��$���� <���(�& �"����$��������& #�������+ �������(� �!�-

#���� (Eopt = –735,71000 ��. ��.) � ��&���!A��(� �!�#���� (NH3)13 ��& J� (�������� (Esp = 
= –735,70027 ��. ��.) #�#����!� 0,26 <?. S�� ��!�;��� ��J�� #������A # <�#"��������!A�+�� 
��$�!A������ �!) �������!A��& <���(�� ���+�� <!�������, "�!�;����& �$ ����<!�������+� 
#"������ ������+� �!�#����� ������� 3(NH )n

�  [ 6 ]. �!) �!�#����� # n � 13 � ��,��� [ 6 ] "���-
!�J��� �����!� �!) ?S�: 

?S�(n) = 1,5 – 3,0 �n–1/3 (<?). 
�!) n = 13 "�!�;��� $��;���� ?S�(13) = 0,22 <?, ������� ����*� #������#����� ��$�!A����� 
��*�(� ��#;���: ?S� = 0,26 <?. �������) �S� �$,+��;��(� <!������� � �!�#���� 3 13(NH )�   
� ������ ������ B3LYP/6-311++G(3df ,3pd), �+ "������� � $��;���I 0,18 <? (#�. ��,!. 1).  

	���� �,��$��, ��������� ���� $��;���� 0,18�0,26 <? �!) <���(�� #�)$+����) �$,+��;��-
(� <!������� � �!�#���� 3 13(NH )�  ���� ����������!A��� �,�#������� �!) #�������+ #�!A����-
�������(� <!������� � ������� solv .e�  ? #������#���� # "���+��%��� "���#���!���)�� 
[ 18, 19 ] �$ ��#;���� #!�����, ;�� solve�  — <�� <!������, $����;���+& � "�!�#��, ������) �,��$�-
���� "�!)��$�����+�� ��!���!��� NH3. 
�� ����� �� ��#. 1, 	, #�!A�����) "�!�#�A � �##������ 
(13NH3)– #����������� ��������� ���������� 4NH3 � ����� �#��J����(� �����<��� # #�����-
���& �3. ��#;��+ <!��������& qe � #"�����& "!����#�� qs "������J��I�, ;�� �$,+��;�+& <!��-
���� "�!��#�AI !���!�$���� �� ��������� ��������� 4NH3 �##������ (13NH3)– (#�. ��#. 1, 	). 
S�� #������#����� ���!�$� ��!���!)��+� #������� (NH3)n � ��,��� [ 10 ], (�� ��!���#) �+���, 
;�� ���,�!�� "����)%�& #��������& (� �	�#���'�� ��!������ �������) �!) !���!�$���� 
�$,+��;��(� <!������� )�!)��#) �������� 4NH3 # #��������& �3 �!� �3v (#�. ��#. 4 � [ 10 ]).  

����	� �
�	������� �����	�
� �
� 2 6(H O)�  � (H2O)6  

�!) ��##�������) ��������-����;�#��& ����!� �$,+��;��(� <!������� � �������� �!�-
#���� ���+ 2 6(H O)�  �+ �#����!� �$ "���#���!���& � ���,�!�� �#��&;��+� #��������� �����-
�+� �!�#����� ��������� 2 4(H O)�  [ 17 ] � ������ 2 2(H O)�  [ 20 ]. �� ��#. 2 "���#���!��� ��##;�-
�����) (�������) 2 6(H O)�  ��� �##���������) #�������� ������ ��������� 2 4(H O)�  � ������ 

2 2(H O)� : �#�������� �������(� �!�#���� 2 6(H O)�  #!�J�� ���!�;�#��&, "!�#��& �������� 
(H2O)4, � ������(� �#� ����������������+� ����+ �������� ��"���!��+ � ���� #������,  
� #����� � ��������� �##��������� ����� 2 2(H O) .�  
�� "���$��� � [ 17 ], ������ ����) #������-
�� ��������� (H2O)4 ���,�!�� #�!���� � !���!�$���� �$,+��;��(� <!������� (#�. ��#. 2, �  
� [ 17 ]). �##����������+& ����� 2 2(H O)�  � #�������� �!�#���� ���+ 2 6(H O)�  (#�. ��#. 2) �����-
����$���#) ��� ���-�$���� (#�. ��#. 1 � [ 20 ]), � ������� ��J� �#� ����������������+� ����+  
 

 
 

$��. 2. ��$�!A���+ B3LYP/6-311++G(3df ,3pd) 
(	) � ��2/6-311++G(3df ,3pd ) (#) ��#;��� �"-
����$��������& #�������+ (#�������) �1) 
�������(� �!�#���� ���+ 2 6(H O) .�  �!��+ ��- 
   ������+� #�)$�& H--� ���$��+ � ��(#������ 
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�������� ��"���!��+ � ���� #������. 
�� ,+!� "���$��� �+*�, �!) �!�#����� ������� ������ 
����& #��������+& ����� �,�#"�;����� �+#���� <!������-��"�!A��� �$������&#���� � #�)$��-
��� #�#��)��� �$,+��;��(� <!�������.  

R��#A ���#��� $������A, ;�� � ��,��� [ 20 ] ��������-����;�#��� ��#;���� ab initio 
CCSD(T) "� ������ #�)$���+� �!�#����� (Coupled Cluster) �"���+� "����!A�� ��#"���$����� 
����<!�������+& #"���� �!) ������ ������ ���+ 2 2(H O)�  [ 8, 16 ]: ��##;������� $��;���� ���-
����!A��& <���(�� #�)$� �$,+��;��(� <!������� ?S� 	 40 �<? (#�. ��#. 1 � [ 20 ]) ����*� #�-
(!�#���#) # <�#"��������!A�+� $��;����� ?S� = 45
5 �<? (#�. ��#. 6 � [ 16 ]).  

K�������) � <!��������) #�������� ������ ���+ 2 6(H O)�  ���� ��##;����+ � ������ ������ 
���������!� "!����#�� DFT/B3LYP � ������ ��$��%���& ��!!���—'!�##� �����(� "��)��� 
HF/��2. ��$�!A���+ ��#;��� "���#���!��+ �� ��#. 2 � � ��,!. 2. ��$���� <���(�& � ������ 
B3LYP �"����$��������& #�������+ �������(� �!�#���� 2 6(H O)�  (Eopt = –458,85869 ��. ��.)  
� <���(�� ��&���!A��(� �!�#���� (H2O)6 ��& J� (�������� (Esp = –458,83428 ��. ��.) #�#����!� 
?S� = 0,66 <?. ? �� J� ����) � ������ ��2 <�� ��$���� <���(�& (Eopt = –458,01217 ��. ��.)  
� (Esp = –457,99863 ��. ��.) #�#����!� ?S� = 0,37 <?. S�� ��!�;��+ ��J�� #������A # <�#"���-
�����!A�+�� ��$�!A������ �!) �������!A��& <���(�� ���+�� <!������� ?S� = 0,50 <?, "�!�-
;����& �$ ����<!�������+� #"������ �������(� �!�#���� 2 6(H O)�  (#�. ��#. 1 � [ 8 ]). �������) 
�S� �$,+��;��(� <!������� � �!�#���� 2 6(H O)�  � ������ ������ B3LYP, �+ "������� � $��;�-
��I 0,18 <?, � ������ ������ ��2 — � $��;���I 0,03 <? (#�. ��,!. 2). 

	���� �,��$��, �������;�#�� "�!�;����� $��;���� 0,37�0,66 <? �!) �������!A��& <���(�� 
#�)$+����) �$,+��;��(� <!������� � �!�#���� 2 6(H O)�  ����*� #������#����� <�#"��������!A-
���� ��$�!A���� �!) <���(�� ���+�� <!������� ?S� = 0,50 <? �$ ����<!�������+� #"������ 
[ 8 ]. 

���!�$���) !���������+� ����+� "� ��#;���� ?S� �$,+��;��(� <!������� � ������+� 
�!�#����� ������� [ 10 ] � ���+ [ 17, 21 ], #!����� �������A �;��A ��J�+& ������, �����+& ���-
!�������#) �� �#�� <�#"��������!A�+� �##!�������)� � ������+� �!�#����� [ 7, 8, 16 ], � #�!A- 
 

	 � , ! � � �  2  

$"����	�� B3LYP � ��2 
	���	 %���
����� ��
����
� �������
��� ��	��
�� ����  
2 6(H O)�  � (H2O)6 

B3LYP/6-311++G(3df ,3pd )  ��2/6-311++G(3df ,3pd ) 
'������� 2 6(H O)�   

C1 (��#. 2, 	) 
(H2O)6  

C1 (��#. 3, 	) 
2 6(H O)�   

C1 (��#. 2, # ) 
(H2O)6  

C1 (��#. 3, # ) 

'�!��) <���(�) Etot, ��.��. a –458,85869 –458,85198 –458,01217 –458,01120 
��"�!A�+& ������ �, � — 2,0 (9,2) , — 6,4 (9,7) , 
�$,+��;�+& <!������:     
      ?S�, <? 0,66 [0,50] � — 0,37 [0,50] � — 
      �S�, <? 0,18  0,03 — 
R��)����) "!����#�A qe qe(H2O)2 = –0,94 ( qe(H2O)2 = 0,0 ( qe(H2O)2 = –1,1 ( qe(H2O)2 = –0,1 ( 
�"�����) "!����#�A qs qs(H2O)2 = +0,90  qs(H2O)2 = +1,0  

 
 

 

� �#"�!A$���+� #�����*���) <���(���;�#��� ������: 1 ��. ��. = 27,21 <?. 
, ? ���(!+� #��,��� "�������+ $��;���) � �!) �"����$��������& (�������� ������. 
� ? ��������+� #��,��� "�������+ <�#"��������!A�+� $��;���) ?S� [ 8 ]. 
( R��)����) � #"�����) "!����#�A "�������� �!) �������(�� ������ (H2O)2 � #�������� (��#����� 

2 6(H O)�  (#�. ��#. 2). 
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����������+� <!�������� [ 18, 19 ]: 	��	#	�����	� %�
��� ���"� �"#�������� %���
��	 
���(�	 #��� ��'� ������ ���' �
���	����� %�
��� ���"�. 	��, ��"�����, �!) #�!A����-
������+� <!�������� � ���� ���#���� "�!�#+ "�(!�%���) ����# = 715 �� #������#����� <���-
(�� 1,73 <?, ��#����;��& �!) �+���� �(� �$ #�!A�����& �,�!�;�� [ 18 ]. '�#!� �"��;�#��(� "�-
������ <!������ �!����#������ � ��$���%���#) � �#������ (����,���;�#���) #�#��)���. '�!)-
��$�������� "�!� ����,���;�#��(� #�#��)��) # <���(��& 1,63 <? � �"����!)�� #��,����I <���-
(�I (��������� solve� 0

298( G�  = –157,3 ��J [ 22 ]).  
? #�)$� # <���� "���#���!���)�� � ��#;���� ������+� �!�#����� ���,������ #����!���-

���A #�������� �!�#����� ���+ � �������, #"�#�,�+� � ����J�����I �$,+��;��(� <!�������  
� �������#�+� �#!���)� (����,���;�#��� #�)$+�����). ������ ����(� ��$�!A���� � �� ��#��(-
���� � "���+��%�� �##!�������)� [ 10, 17, 21 ].  

��##������ ��������� ��$�!A���+ ��#;��� �!�#���� ���+ 2 6(H O)�  � ��,��� [ 21 ]. ? ��& �� 
��#. 2 "�������� ��##;������) #�������� 6,4(6�!) # �������!A��& <���(��& #�)$� �$,+��;��(� 
<!������� 0,566 <? (#�. ��,!. 2 � [ 21 ]). �+ ���J� ��##;��+��!� ����I #�������� 2 6(H O) .�  ��� 
���������$���#) ���'� %�
�������� ������������& "� #�������I #� #��������&, ��#-
#��������& � ��*�& ��,��� (#�. ��#. 2). ������� ���J�, ;�� "�� ��#;��� <���(�� �"����$���-
�����& #�������+ <!�������&���!A��(� �!�#���� ���+ (H2O)6 "�� #�������& (�������� �!) 
�������(� �!�#���� ���+ 2 6(H O)�  ��"� 6,4(6�!) �+ "�!�;��� $��;���� <���(�� �!�#����, ����-
��� ���$+���� �� ��������� 	��	#	������� <���(�� #�)$� �$,+��;��(� <!������� (<���(�I 
��J�� $�������A, ;��,+ �$ ��&���!A��(� �!�#���� "�!�;��A �#��&;���� #�#��)��� �������(� 
�!�#���� ���+ 2 6(H O)�  ��"� 6,4(6�!)). `#��, ;�� ����� ������+� �!�#���+ ���+ �� ��(�� ��#-
#��������A#) ��� <�,����+ (������������+� <!��������. ?#� <�� $�#����!� ��# �#���A ,�!�� 
�#��&;���I #�������� �������(� �!�#���� ���+ 2 6(H O) ,�  ������) "���#���!��� � �����& ��,�-
�� �� ��#. 2. ? #�)$� # �+*�#��$���+� ��J�� #��!��A ���� ������;�#��� �,�,%����: �#!� �+ 
"�"+����#) #����!������A ������+� �!�#���+ �!) (�������������(� <!������� ;���$ �"��-
(���� "�� <�#"�������� ��!A�� ��##;������& ?S� �$,+��;��(� <!������� "�� ��#��#���� �(� 
����,���;�#��(� #�)$+����) � <��� �!�#�����, �� �+ ��J�� !�(�� "��&�� � ��"����!A���� �+-
����, ���, ��"�����, � ��,��� [ 21 ], ;�� <�#"��������!A��) ���!�;��� 1,7 <? ���,%� ��#A�� 
#������!A��� �!) <���(�� (��������� <!�������. 

����%�	��	 

������� B3LYP � ������ ������ ���������!� "!����#�� DFT � ������� ab initio � ���-
��� ������ ��$��%���& ��!!���—'!�##� �����(� "��)��� ��2 # ��#*�����+� ,�$�#��  
6-311++G(3df ,3pd) ����������$����� ����,���;�#��� #�)$����� #�#��)��� �$,+��;��(� <!��-
����� � �!�#����� ���+ 2 6(H O)�  � ������� 3 13(NH ) .�  ����,���;�#��� #���#��� � <!������� �!�-
#����� (H2�)6 � (NH3)13 #�#���!)�� 0,03—0,18 <? � 0,18 <? #������#������. ��##;�����+� $��-
;���) ?S� �$,+��;��(� <!������� � <��� �!�#����� 2 6((H O)�  0,37�0,66 <? � 3 13(NH )�  0,26 <?) 
����*� #������#���I� <�#"��������!A�+� $��;���)� 0,50 <? � 0,22 <?, "�!�;���+� �$ ����-
<!�������+� #"������. �$ #�������) ��##;�����+� (�������& �!) �������(� 2 6(H O)�  
(#�. ��#. 2) � ��&���!A��(� (H2O)6 (��#. 3) �!�#����� ���+ ��J�� #��!��A �+���, ;�� !���!A��) 
#�������� �$,+��;��(� <!������� � �##������� 2 6(H O)�  � 3 13(NH )�  ����*� #������#����� �$-
��#��+� "���#���!���)� [ 18, 19 ] � ���, ;�� (������������+& �!� #�!A����������+& <!������ 

solve�  — <�� <!������, $����;���+& � "�!�#��, ������) �,��$����� "�!)��$�����+�� ��!���!�-
�� H2O �!� NH3. ��&���!A�+& �!�#��� (H2O)6 ���������$���#) "�����;�#�� "!�#��& #������-
��&, ��(�� ��� ������+& �!�#��� 2 6(H O)�  ��������� �,M����I �cage�-#��������. 
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$��. 3. ��$�!A���+ B3LYP/6-311++G(3df ,3pd) (	) � ��2/6-311++G(3df ,3pd) (# ) 
��#;��� �"����$��������& #�������+ (#�������) �1) <!�����-��&���!A��(� 
�!�#���� ���+ (H2O)6 "�� #�������& (�������� �!) �������(� �!�#���� ���+  
    2 6(H O)�  (#�. ��#. 2). �!��+ ��������+� #�)$�& H--� ���$��+ � ��(#������ 

 
�����) ��,��� ,+!� �+"�!���� # �#"�!A$������� �+;�#!���!A�+� ��#��#�� �,M��������-

(� �+;�#!���!A��(� �!�#���� �	
 ���#����� �������#��!!��� � ��#������ #�����!!)�����+� 
�������!�� ��� ������+ � #�#���� ������#��(� �������!A��(� (����. 
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