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Объект исследования: Комплекс этилендиаминтетраацетатоаквамагния.
Цель: Выбор функционала для корректного расчета структуры  комплекса 
[Mg(H2O)edta]2– методом DFT с использованием базисов, 
рекомендованных к работе [1].

Результаты:

Выводы: Результаты, наиболее близкие к экспериментальным данным [2], 
обеспечивает использование функционалов M05-2X-D3 и M06-2X-D3. 

Связь
Экспе-

римент
B3LYP-D3 M05-2X-D3 M06-D3 M06-2X-D3 M06-HF

Mg–O (H2O) 2.06 2.33 2.25 2.28 2.22 2.22

Mg–O 2.08 2.08 2.07 2.07 2.06 2.07

Mg–O 2.27 2.11 2.12 2.11 2.12 2.13

Mg–N 2.38 2.41 2.36 2.42 2.36 2.34

Модель комплекса [Mg(H2O)edta]2– , 
рассчитанная методом DFT c 
использованием базиса 6-31G**++ и 
функционала M06-2X-D3.
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