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Аннотация 

Проведены расчеты некоторых ртутьсодержащих молекул в газовой фазе на основании расчетов 
методом функционала плотности с использованием псевдопотенциального базисного набора для атома 
ртути и 6-311+G(d,p) для других атомов в программном пакете GAUSSIAN 03 и TZ2P+ в программе 
Амстердамский функционал плотности. Показано, что катион аммония по сравнению с радикалом 
аммония с большей вероятностью может взаимодействовать с поверхностью металлической ртути. 
Рассчитанные термодинамические параметры указывают на невозможность взаимодействия с 
поверхностью металлической ртути таких аминов как гидроксиламин, гидразин и тетраметиламин.  
 


