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�������-����������� �������� B3LYP/cc-pVTZ, PBE0/cc-pVTZ � MP2(full)/6-
311G(d,p) ��������� ��!"��"!��� #�!����!� ��������������������� H12Si12O18 � ��-
����� H12Si12O18

� . ��$����� !������� DFT/cc-pVTZ %��!$�& H12Si12O18 (D6h) �� 1,3—
1,7 ����/���' ��*� %��!$�� H12Si12O18 (D2d). ���!�+���� 4�;��� #!������ � 4��'*�< 
!�;����� %��!$�< �;���!�� H12Si12O18. ��& ������� #��"���� %����!����� �����&��& 
2B2u � 2B1, ������=+�� ������!����� !���������� ��!"��"!�� H12Si12O18

�  (D6h) � (D2) 
��������������. ��& %������#����� He@H12Si12O18 #��"���� ������!�& D2d, ��& 
He2@H12Si12O18 — ������!�& D2h � ��& H2@H12Si12O18 — ������!�& D6h. 

 
� � � ! � � " �  # � � � �: ��������������������, %������#�����, ������!�&, ��!"��"!�, 
����;�>�&, B3LYP, PBE0, MP2(full), cc-pVTZ. 

������	� 

�����"�� ���������������� R2kSi2kO3k ���=� �������"= ��!"��"!". �� ���� ���� �!����& 
� ��� #!�������& #����!� ����� �����!���. 
�?��< ���� �!����& ��&;�� � �!��& ������� ��-
���!��� � � ������ ����!��� ��� ;���+�=+�� ����!�� !�������� R [ 1, 2 ]. A�"�!������"-
�&!��& #�����' ��������������� ��?�� 4��' ;�#������ ������, ����� ��� ��4��'*�< �����"-
��<. ���4���� ����!���� #!���! ����� ����!���, ;���=�����$� � #�����' �������(�!������-
��������������������������) [ 3—5 ]. 

�����"�� ��������������������� H12Si12O18, �����; � ��!"��"!� ����!�< �#����� � !�4�-
��� [ 6—9 ], ��?�� ���=���' 4���� �!"#��� �����, ���� � ��"�������� �����"��. 
�������-
����������� �������� RHF/6-31G(d), RHF/TZV(d,p) � DFT (LDA, NLDA) ����������� ��'-
��!�������� ��!"��"!� #���$� ��������������������� [ 10—12 ], ������� RHF/TZV(d,p) — 
%������#����� � N2 � O2 (#� ����< �����"�� � #������) [ 11 ], �������� RHF/SBK, /6-31G(d), 
/TZV(d,p), MP2/SBK � MP2/6-31+G(d,p)//RHF/6-31G(d) — %������#����� � H2 ��"�!� ������-
������������������ ��!"��"! � 12-�������� [ 13 ] � 10-�������� >������ [ 14 ]. 

A �����&+�< !�4��� #���;���, ��� �������� DFT (B3LYP, PBE0) � MP2(full) � ��#��';���-
���� !�;������ ��4�!�� 4�;����� �!4�����< ��������� !���������� #�!����!� ��"� ���-
���!����� ��!"��"! ���������������������: H12Si12O18 (D6h) � (D2d) (!��. 1), � ���?� �;���!��� 
�������� H12Si12O18

� , �4!�;������ ����!�� ��?�� �?����', ��#!���!, #!� Q�������;�>��. ��-
����� PBE0 ���� �#!������� ���?� !�;����� %��!$�< ��'��!�������� ��!"��"! %������#���-
��� He@H12Si12O18, He2@H12Si12O18 � H2@H12Si12O18.  
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���. 1. ����������� ��!"��"!� ���������������������,  
#���;����� � !�;��� ���!�� 


����	�� ��
���� 

������� ��#������ ��������-����������� �������� B3LYP/cc-pVTZ, PBE0/cc-pVTZ, 
PBE0/6-311(d,p) � MP2/(full)/6-311(d,p) � ��4�=������ �!�4�����< #� �4��#�����= ���4����-
��< �������� [ 15 ] �� ������#!��;�������'��� ����������'��� ���#����� Q��"�'���� #!�-
������< ���������� — #!�>����� "#!������& �\4U� #� ���#'=��!��< #!�$!���� 
GAUSSIAN-03 [ 16 ].  

�#!�������� ��!"��"!��� #�!����!�� ��;������� �������� DFT ;���!*��� !������� ��-
��4����'��$� �#���!�, � ������������ ��?��< !���������< ��!"��"!� �����"�" %��!$�� #��-
���!?���� ���"������� ������ ������. \��"������ ������� PBE0/6-311(d,p) !���������� 
���Q�$"!�>�� ������� &��! ��#��';����� � �������� �����'��� � !������� #� �����" �`���-
!�—\�����, �� ����4����'��< �#���! �� #�!���������� ����" ������� !��"!���� ;�#!���� 
������ MP2 � �$� ������������< ����?����� � #!�����;���� ������!�� �����"� [ 17 ]. ��& 
%������#������ !���������� ��!"��"!��� #�!����!� � %��!$�� ��������� ������� PBE0/cc-
pVTZ, � ������� ����4���< &��! ���������'�� �� !���������$� #���?���& — ������� PBE0/6-
311(d,p). �����'��� ���Q�$"!�>�� %������#������ � ��"��������� �����"���� 4��� �����-
���!������. 


�������� 
������� H12Si12O18 (D6h) 	 ���	��� H12Si12O
+
18  (D6h) 

A���������� #�!����!� ������������!����< ��!"��"!� ��������������������� 
H12Si12O18 (D6h) � ����������"=+�$� ������� #!���������� � ��4�. 1. ��$����� !�;"�'����� !��-
����� �������� B3LYP/cc-pVTZ � PBE0/6-311(d,p) ��!"��"!� H12Si12O18 (D6h) ����������"�� 
�����'���" �����"�" %��!$��, �� !����� ������� PBE0/cc-pVTZ ��� ��& ��� ������ �������. 

��& ������� H12Si12O18
�  #��"���� �����&��� 2B2u #!� ������������!����< !���������< 

&��!��< ���Q�$"!�>�� D6h. g��� ���?������< �� #�!��< �;$�&� !�;"�'��� �4h&��&���& �;��-
����<������ ��#��������� %����!����� #�! ������ �����!��� � �!4����&�� �������� ������ 
�!����&. 
������������& �>���� ����$� �;������<����& ������� !�;��?���& �����$����'��� 
4����� ���!�>� #�������� #� ���$"�&!��� ������ �� #!���!� #!&������<��$� �����������$�  
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	 � 4 � � > �  1  

�	����
���
 ��
����
��
 �	
	�
�
� ���
���� H12Si12O18 (D6h) � �	����	 H12Si12O18
�  (D6h) 

H12Si12O18 (D6h) H12Si12O18
�  (D6h) 

TZV(d,p) 6-311(d,p) cc-pVTZ 6-311(d,p) cc-pVTZ 
��!"��"!��<  

#�!����!* 
RHF [11] MP2(full) PBE0 PBE0 B3LYP (U)PBE0 

��?h&��!��� !�����&��&, Å 
Si—O* 
Si—Oμ 
Si—H  
Si(O)Si 
Si(Oμ)Si 
max(Si�Si) 
max(H�H)  

1,618 
1,624 
1,459 

— 
— 
— 
— 

1,631 
1,638 
1,457 
3,183 
3,174 
7,114 

10,013 

1,630 
1,636 
1,468 
3,182 
3,175 
7,112 

10,033 

1,625 
1,631 
1,470 
3,166 
3,154 
7,075 

10,000 

1,631 
1,636 
1,465 
3,178 
3,167 
7,102 

10,017 

1,632 
1,640 
1,462 
3,208 
3,169 
7,155 

10,053 

1,627 
1,635 
1,464 
3,195 
3,141 
7,120 

10,018 

A�������� "$��, $!��. 
OSiO 
OSiOμ 
SiOSi  
SiOμSi 
HSiO 
HSiOμ 

109,6 
— 

108,7** 
154,0 

— 
— 

109,0 
109,7 
154,7 
151,4 
109,7 
109,0 

109,1 
109,4 
155,0 
152,1 
109,8 
109,3 

108,5 
110,3 
153,9 
150,5 
109,5 
108,6 

108,7 
110,2 
154,1 
150,8 
109,5 
108,7 

108,4 
107,8 
158,8 
150,0 
111,1 
110,4 

107,8 
108,7 
158,1 
147,6 
110,9 
109,8 

 
 

 

  * O — ����� �����!��� � 12-������� >�����; Oμ — �����, ��&;���=+�� 12-������� >����.  
** ��?�� #!��#���?��', ��� � !�4��� [ 11 ] ������ "$�� SiOSi #!������ "$�� OSiOμ. 
 
���!?�& � ���$���!�� Q����>�������� �!����& ���� � !�4��� [ 18 ]. 	�� ?� � ��!����� ��"�!�-
������$� #�!��!�����& $�4!����� ������� �!4�����< �#����� ��#!&?���� ���!����!��� 
��&;�< Si—O ��!�; ���� �!����&. � #����?����� %����!���� � ������������ #���%�!� ���-
������ �4!�;�� ��������'���"�� ��#!����& #��&!�;"������ %������#����� He@(Oh)Me8Si8O12, 
4��;��< � #��&!�;"������ ���4����$� ����� $���& [ 15 ]. 

������� NBO [ 19, 20 ] (� ��������� � PBE0/cc-pVTZ) ��& ��?��$� ����� �����!��� � ��-
���"�� H12Si12O18 (D6h) #��"���� ��� ���"!��'��� $�4!����� �!4����� ��������< �4������, 
;����������� ����!�� �j = 1,906 � 1,913 ���'*� #!����'��$� ;������& � = 2, ������=+�$� ��-
#��������< %����!����< #�!�. \������� �"��� 4��;��� #� �������� ������� Vj = (2 – �j) ��j = 
= 0,179 � 0,165 � ����������' ����� �����!��� ��?�� ��"?��' �>����< �-�������&=+�< �����-
��� ��&;�< ����� �����!��� � ��"�& ��������� ������� �!����&.  

�"�& #� �"���!��< �#�����< #�������� ������ �����!���, ���#�!����& �!4����' b2u � ��-
����� H12Si12O18

�  (D6h) ������� #!���"+�������� �; �!4�����< 18 ������ �����!���. ����'*�-
��� %����!����< ;����������� ��!�>����'�� ;�!&?����� ������ �����!��� �4"���������� ��-
��4����� ��"�!�������$� � ��?������$� �"��������$� �����������&, "��������� ��������� 
"$��� #!� ������ �����!��� � �4��?���� &��! �������� ������ �����!���. ������'*�� �; 
�������� ����� � ����4����'��� �#���!� H12Si12O18 (D6h) #!� ����;�>�� "�����������& �� 19 �� 
33 ��–1 (� ��"��� ��#��';�����& ������ (U)PBE0/6-311(d,p)).  


�������� 
������� H12Si12O18 (D2d) 	 ���	��� H12Si12O
+
18  (D2) 

g��!$�& �;���!� H12Si12O18 (D2d) #!� !������ �������� PBE0/6-311(d,p) � B3LYP/cc-pVTZ 
� "����� ��"������ ����4���< �� 4,4 � 1,7 ����/���' �������������� ��?� %��!$�� �;���!�  
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���. 2. ��!"��"!��& Q�!�"�� ���������������������  
D2d 

 
H12Si12O18 (D6h). \!� !������ �������� PBE0/cc-
pVTZ � MP2/6-311(d,p) 4�; "���� ��"������ 
����4���< %��!$�& H12Si12O18 (D2d) �� 1,3  
� 4,5 ����/���' �������������� ��?� %��!$��, 
������=+�< !���������< ��!"��"!� H12Si12O18 
(D6h). 	���� �4!�;��, "�������� !������ #�-
�!������� "��������& ����� 4�;����� Q"��>�< 
�4��?��� %��!$�� !������!������� ��!"��"! 
��������������������� �� �������� �E 1,3—
1,7 ����/���' � ��������'���"�� � �����?���-
��� ��!"��"!� H12Si12O18 (D6h) #!� ��������< 
���#�!��"!�*. g�� �4���&���'���� �4��$���� 
�4!�;������ � !��#�� %������#�����, ��� ��� 
#!���?����� %��������>� ��!�; 12-������< 

>��� H12Si12O18 (D6h) ��"+�����&���& ��$��, ��� ��!�; 10-������< >��� H12Si12O18 (D2d) [ 13 ]. 
A ��!"��"!��< Q�!�"�� �����"�� H12Si12O18 (D2d) (!��. 2, ��4�. 2) ��?��< 8-������< >��� 

����� �����'�"= ������!�= Cs. �� ��������!���� � ����� ?� 8-������� >����� (�4+�� ��&-
;� �) � � �!��& 10-�������� >������, ����!�� ���=� �" ?� �����'�"= ������!�= Cs. s��-
�!��'��< �; %��� 10-������� >����� ����� � 8-������� >����� #�!" �4+�� ��&;�< a, � ��?-
��< �; 4������ >����� – #�!" �4+�� ��&;�< b � b�. �4+�< ��& 8-������$� � ��"� 10-������� 
>����� ���� �!����& �4!�;"�� ��&;' Si—H (e); �4+�< ��& 10-������$� � ��"� 8-������� >��-
��� ���� �!����& �4!�;"�� ��&;' Si—H (f ). ������! �����"�� H12Si12O18 (D2d) � "����� "���-
����$� ���-��!-����'���� !���"�� ����� ����!��� (1,2 Å) �������&�� 12 Å. 

A�������< "$�� d ^ d #!� ����� �����!��� � 10-������� >����� ����' ���'�� ;������ �� 
������ !������. v������& %��$� "$��, #��"������ �������� B3LYP/6-311(d,p) � PBE0/6-
311(d,p), !�;����=��& �� 21	, �� #!� ��#��';������ �"�*�$� 4�;��� cc-pVTZ !�;����� "���'-
*����& �� 7	.  

��������'��� ;������& ���"!��'��� %����!����� ;�����������< �j [ 19, 20 ] $�4!����� 
�!4�����< 
j ��������< �4������ �����!��� � �����"�� H12Si12O18 (D2d), #��"������ ������� 
NBO (� ��������� � PBE0/cc-pVTZ), �� �����&� ;� #!����� ����!���� 1,90 < � < 1,92 (�!����� 
;������� 1,91), � ����������"=+�� �� ������ � ����������' ����� �����!��� ;���=���� � ��-
��!���� 0,16 < Vj < 0,18. 	�� ��� ���� �����!��� �4������ #�!�< ����� �!4�����< � ��&;�� #!�-
��"+�������� � ��"�& ������� �!����&, �-�������&=+"= ������� �����������< ��&;�  
� H12Si12O18 (D2d) ��?�� �>����' ��� "�!�������� ;������� Vj, �.�. 0,17.  

��;"�'���� !������ ������� (U)PBE0/cc-pVTZ ��������'���"=�, ��� ��!�� %����!��� �� 
�����"�� H12Si12O18 (D2d) � !����;�>��< �����&��& 2B1 #!� !���������< ���Q�$"!�>�� (D2)-
H12Si12O18

�  �!�4"�� ;��!��� 231 ����/���' (10,01 %A). g�� �������� ��*' �� 0,5 ����/���' ���'-
*� %��!$�� �����&��& 2B2u #!� !���������< ���Q�$"!�>�� H12Si12O18

�  (D6h). 
��;!��� ���������� ��&;�< #!� ����;�>�� �� #!��������, �� � !����< ��!� ��!"*����& 

!�������� ���� �������� ��&;�< a � !�������� ��"� ��&;�< b� � 8-������� >����� (1,627 Å � 
1,625 Å � 1,634 Å). ����� �����'��� ������������ ��&;�< "��������=��& �� ;������< b 1,631  
� 1,632 Å, c 1,633 Å, d 1,630 Å, � ��&;� �!����& � ����!���� ������&��& ��!��� (e 1,464 Å, 
f  1,465 Å).  
 
 
                                                                 
* ����� 4��� #��"���� �������� �E 2,6 (RHF/6-31G(d) [ 10 ]), 4,7 (RHF/TZV(d,p) [ 11 ]) � 1,0 ����/���' 
(MP2//RHF/TZV(d,p) [ 11 ]). 
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	 � 4 � � > �  2  

�	����
���
 ��
����
��
 �	
	�
�
� ���
���� H12Si12O18 (D2d) 

6-31G(d ) [10] TZV(d,p) 6-311G(d,p) cc-pVTZ ��!"��"!��<  
#�!����!* LDA NLDA RHF [ 12 ] MP2 PBE0 PBE0 B3LYP 

��� 
[ 8 ]** 

��?h&��!��� !�����&��&, Å 
Si—O (a) 
Si—O (b) 
Si—O (b�) 
Si—O (c) 
Si—O (d) 
Si—H (e)  
Si—H (f ) 

1,64 
1,64 
1,64 
1,64 
1,64 
1,47 
1,47 

1,68 
1,68 
1,68 
1,68 
1,68 
1,47 
1,47 

1,619 
1,620 
1,619 
1,624 
1,613 
1,459 
1,458 

1,635 
1,634 
1,634 
1,637 
1,631 
1,458 
1,456 

1,630 
1,632 
1,630 
1,636 
1,624 
1,468 
1,466 

1,627 
1,627 
1,627 
1,630 
1,625 
1,471 
1,469 

1,631 
1,632 
1,631 
1,636 
1,628 
1,465 
1,464 

1,602 
1,603 
1,610 
1,616 
1,596 
1,458 
1,460 

A�������� "$�� #!� ����� �����!���, $!��. 
a ^ a 
b ^ b� 
c ^ c 
d ^ d 

144,8 
140,2 
150,4 
143,6 

145,0 
136,7 
147,5 
143,8 

162,8 
157,0 
152,7 

— 

157,4 
151,7 
157,1 
146,5 

162,4 
156,7 
151,2 
167,7 

159,0 
152,4 
154,6 
148,4 

161,9 
155,0 
151,5 
155,4 

159,7 
152,8 
151,7 

y 

A�������� "$�� #!� ����� �!����&, $!��. 
a ^ b 
a ^ d 
b ^ d 
e ^ a 
e ^ b 
d ^ e 
c ^ b� 
b� ^ b� 
f ^ b� 
f ^ c 

— 
— 
— 
— 
— 
— 
— 
— 
— 
— 

— 
— 

109,4 
— 
— 
— 
— 

109,5 
— 
— 

109,0 
108,6 
110,3 
110,8 
109,4 
108,7 
109,6 
110,1 
109,0 
109,4 

109,3 
109,5 
109,5 
109,8 
109,5 
109,3 
109,3 
109,6 
109,6 
109,5 

109,9 
108,9 
110,0 
110,6 
109,2 
108,3 
110,2 
109,8 
108,9 
109,0 

110,0 
109,3 
109,9 
110,1 
109,2 
108,5 
110,0 
109,7 
109,1 
109,0 

— 
— 

109,8 
— 
— 
— 
— 

109,3 
— 
— 

 
 

 

  * ��. !��. 2. 
** \!������� "�!�������� ;������& !���$�����!"��"!��� #�!����!�� �; !�4��� [ 11 ]. 


�������� $�����
%���
�� He@H12Si12O18, He2@H12Si12O18, H2@H12Si12O18 

��'��!�������� !���������� ��!"��"!� %������#������ He@H12Si12O18, !����������� 
������� PBE0/cc-pVTZ, �����$���� ��!"��"!�� #���$� H12Si12O18, �� ������!�& D2d ��*'  
�� 0,45 ����/���' #!��#�������'��� ������!�� D6h. A ��"��&� He2@H12Si12O18 (!��. 3)  
 

 
 

 

���. 3. ��'��!�������� ��!"��"!� 
%������#����� H2@H12Si12O18 
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� H2@H12Si12O18 (!��. 4) %��!$�� ���;�#!�;���������� !���������� ��!"��"! � 12-�������� 
>������ �� 1,9 � 0,7 ����/���' ��?� %��!$�< !���������� ��!"��"! � 10-�������� >������. 
������&��& ��?�" &�!��� $���& 1,974 Å #!� ������!�� D2h � 1,950 Å #!� ������!�� C2v, � ���-
?� !�����&��& ��?�" &�!��� ����!��� 0,747 Å #!� ������!�� D6h � 0,745 Å #!� ������!�� C2v 
� %������#������ ��������'���"=� � ���'*�� �?���� ������< #�!� ���;�#!�;���������< 
��!"��"!�< ���������������������. ������'*�< %��!$�� %������#����� H2@H12Si12O18 ����-
���� ������!�& D6h � !��#���?���� &��! ������ ����!��� �����"�� H2 �� $�����< ��� ���-
���!�� �6.  

������ 


�������-���������� !������, ��#�������� �������� DFT B3LYP/cc-pVTZ � PBE0/cc-
pVTZ, ��������'���"=� � 4��;���� %��!$�<, ������=+�� ��� !���������� ��!"��"!�� �����"-
�� ��������������������� H12Si12O18 � ������!��< D2d � D6h, ��� � !���������� ��!"��"!�� 
������� H12Si12O18

�  � %����!����� �����&��&� 2B2u � 2B1 � ������!��< D6h � D2. A���� � ��!��-
�����< �����?������ ��!"��"!� � 12-�������� >������ ��?�� ��& #�������& ������;��� 
����!���& ������ � ����� �����"� � ����������������������"= #�����' � !��#��� %������-
#�����.  

����������& ��!"��"!� (D2d) %������#����� � ������ $���& �����$���� ��!"��"!� (D2d) #�-
��$� ���������������������. A����� � ��� ��*� !������ ��������'���"=� �4 %��!$��������< 
#!��#�������'����� ���;�#!�;���������< ��!"��"!� � 12-�������� >������ ��& %������-
#����� � #�!�< ������ $���& ��� �����"��< H2.  

���?���� �������� #!� ��#��';������ 4�;��� 6-311G(d,p) � ����� #����� 4�;���� �� 
���'�� "���������� !�;����� %��!$�< �;���!��, �� � #�!�?���� ���'�"= ;���������' ������-
!�� ��!"��"!��� #�!����!�� ("$���) �� ��4!����$� ��������-���������$� ������ (B3LYP, 
PBE0, MP2). 
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